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Resum

En aquest Projecte Final de Carrera es pretén modelar matematicament una pila de
combustible per tal de predir el seu comportament mitjancant el Metode dels Elements
Finits. Primerament es fa un estudi de l'estat de l'art de les piles de combustible on, entre
altres aspectes, es presenten les equacions generals que serveixen de base pel model
matematic en questié. Abans de presentar el model es fa un breu resum teoric del Metode
dels Elements Finits i del programari emprat en la modelitzacié, que és GiD i el seu modul
Tdyn.

Definides la teoria i les eines necessaries per a la modelitzaci6, es desenvolupa el model
matematic de les piles de combustible, considerant una série de simplificacions degudament
justificades. Les variables que defineixen el problema son la pressié dels gasos reactius, la
fraccid6 molar, la velocitat, els potencials eléctric i ionic, i les densitats de corrent electric i
ionic.

Els resultats obtinguts es comparen amb estudis anteriors similars al que s’ha dut a terme i
es comprova que hi ha una similitud raonable. A més, es fa un estudi fluidodinamic de la
distribucié del modul de la velocitat de I'hidrogen a I'anode segons la velocitat d’entrada i la
mida de la pila. Si s'augmenta la velocitat d’entrada, el perfil de velocitats €s més homogeni
al llarg de la pila, que és el qué es vol aconseguir. Tot i aixi, augmentar la velocitat del gas
reactiu empitjora el rendiment de la pila. De manera alternativa, si es redueix la mida de la
pila a la meitat el perfil de velocitats també s’homogeneitza de forma notable sense reduir el
rendiment.
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1. Glossari

A continuacio es detalla un llistat de les variables que es poden trobar en el present estudi,
cadascuna representada pel seu corresponent simbol o lletra. A més, al final de la descripcio
de cada variable es pot trobar entre claus les unitats en qué s’expressa. En cas d’ésser una
constant, s'indica directament el seu valor i les seves unitats:

A — Area [m?]

a. — Area especifica del catalitzador [m? kg™]

¢ — Concentracié molar [mol m™]

C — Concentracié superficial [mol m?]

¢, — Capacitat calorifica especifica mitjana [J kg™ K]
D" — Coeficient de difusié de la capa de difusié gasosa [m? s™]
E — Potencial de Nernst [V]

E. — Energia d’activacio [J mol™]

E, — Potencial reversible [V]

F — Constant de Faraday, 96487 C mol™

G — Energia lliure de Gibbs [J]

h — Constant de Planck, 6,621x103* J s*

hy — Calor latent de canvi de fase [J]

H — Entalpia [J]

i — Densitat de corrent [A m?]

io — Densitat de corrent d'intercanvi [A m]

j — Flux reactiu superficial [mol s™ m?]

k — Conductivitat térmica [W m™ K]
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ks — Constant de Boltzmann, 1,3805x102% J K*
ki — Coeficient de velocitat de la reaccid i [s”]

k, — Permeabilitat del medi [m?]

L. — Carrega del catalitzador [kg m?]

M — Massa molar [kg mol™]

r$1 - Cabal massic [kg s™]

n — Nombre d’electrons que participen en la reaccio [-]
N — Flux reactiu [mol s™]

N; — Flux massic difusiu de I'espécie i [kg m? s™]

P — Pressi6 [Pa]

Q — Calor [J]

R — Constant Universal dels Gasos, 8,314 J mol™* K*
R. — Resisténcia equivalent [Q m?]

Re — Nombre de Reynolds [-]

S — Entropia [J K]

Se — Terme de font d’energia [A m]

Sm— Terme de font de massa [kg m= s7]

Sw — Terme de forces externes al cos [kg m? s

Ss; — Terme de font d’espécies addicionals [kg m™ s™]
S, - Terme de font de potencial [A m?

t—Temps [s]

T — Temperatura absoluta [K]

v — Velocitat [m s
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W — Treball Eléctric [J]

X; — Fraccié molar de I'espécie gasosa
a - Coeficient de transferéncia [-]

0 - Gruix 0 amplada de difusié [m]

€ - Porositat de la capa de difusié gasosa (GDL) [-]
@ — Potencial ionic [V]

s — Potencial eléctric [V]

y - Coeficient de pressio [-]

Nicea — RENdiment o eficiencia ideal [-]
I — Viscositat dinamica [kg m™ s7]

p - Densitat [kg m?|

Om — Conductivitat ionica [S m™]

os — Conductivitat eléctrica [S m™]
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2. Introduccio

2.1. Objectius del projecte

Els dos objectius que es marquen en aquest projecte sén d'una banda un estudi de I'estat
de lart de les piles de combustible i daltra banda la modelitzaci6 matematica del
comportament de les piles. Amb I'estudi de I'estat de I'art es volen resumir diversos aspectes
de les piles de combustible, comencant per la seva historia iniciada I'any 1839 [4],
classificant els diversos tipus existents i les aplicacions desenvolupades i, finalment, es fa un
resum de les equacions més importants que cal considerar en la modelitzaci6. El segon i
principal objectiu del present treball és modelar una pila de combustible mitjancant el métode
dels elements finits. Un cop es troba el model matematic de govern de la pila, es pretén
introduir-lo en el programari GiD a fi i efecte de comprovar que els resultats obtinguts sén
similars a estudis anteriors.

En efecte, hi ha estudis precedents de modelitzacié de piles de combustible amb el métode
dels elements finits, com poden ser [22], [23], [26], [27]. Els models presentats en la majoria
d’aquests treballs es basen en els considerats els dos models basics [21], presentats I'any
1991, que son el model unidimensional de Springer et al. [31] i el model bidimensional de
Bernardi i Verbrugge et al. [30]. Existeixen estudis on es resumeixen els models més
importants i les seves caracteristiques, com pot ser [21].

Dels estudis amb elements finits esmentats anteriorment, se’n poden trobar resolts amb
Matlab [26], altres estan resolts amb el programari Comsol [22] o fins i tot implementats en
C++ [27]. El projecte que es presenta té com a objectiu addicional resoldre el model de la
pila de combustible amb el programari comercial GiD, desenvolupat per I'empresa
CompasslS.

2.2. Abast del projecte

El present estudi pretén definir i aplicar un model d’elements finits d’'un dispositiu de
generaci6 d’energia electrica com és la pila de combustible. Primerament cal tenir en compte
que en la modelitzacié es poden fer més o menys simplificacions, fet que marca el grau de
dificultat del model [21]. Un cop el model roman definit, és necessari validar el model amb
altres estudis semblants o mitjancant experiments. Finalment, amb el model validat, ja es té
la peca clau per procedir a una optimitzacio del dispositiu.
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Sembla clar que I'abast de la modelitzacié d’'una pila de combustible és molt superior al que
es podria esperar d'un projecte final d’estudis. Per aquest motiu, el present projecte esta
orientat en establir les bases d’'un model matematic de la pila de combustible que, en un
futur, pot servir per dur a terme tasques d’optimitzacioé d’aquest dispositiu.
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3. Estat de I'art de les piles de combustible

3.1. Introduccio6

Una pila de combustible és un dispositiu electroquimic que té la capacitat de transformar
'energia quimica d’'un reactiu directament en energia electrica amb una gran eficiencia.
Quan el combustible reacciona amb I'oxidant, succeeix la reaccié electroquimica i s'allibera
certa energia, normalment voltatge baix de corrent continua i calor. El primer s'utilitza per a
realitzar treball Gtil directament i el segon es desaprofita o s'utilitza per a aplicacions de
cogeneracio.

La caracteristica més interessant de les piles de combustible és que no tenen emissions
contaminants i que mentre se’ls faci arribar combustible funcionen sense parar (tenint en
compte les limitacions dels materials). Avui en dia, la demanda d’energia esta esdevenint un
gran problema perque creix de forma continuada. A més, quanta més energia es produeix,
més es contamina el medi ambient. Per a aquesta rad, les piles de combustible poden ser
una solucio viable per a aquest problema.

En els propers apartats es descriuran dos conceptes: la cel-la unitaria i la pila de
combustible. La cel-la unitaria és el dispositiu basic de treball que converteix I'energia
guimica en electricitat. Mdltiples cel-les unitaries connectades en série conformen la pila de
combustible, entregant el voltatge desitjat per a una aplicacié en concret.

Les piles de combustible es solen comparar amb altres dispositius convertidors d’energia,
com els motors alternatius de combustio interna o les bateries. De fet, les bateries i les piles
de combustible tenen el mateix principi operatiu, basat en la reaccié electroguimica entre
'anode, el catode i I'electrolit. El principi de treball de les piles de combustible i les bateries
es descriura en la seccio 3.1.5.

3.1.1. Historia de les piles de combustible

La historia de les piles de combustible va comengar fa 150 anys, a principis del segle XIX.
La Fig. 1 mostra els principals fets relacionats amb les piles de combustible, des de la seva
invencio fins a una recerca més extensa:




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjancant el Métode dels Elements Finits Pag. 14

1800 1900 -
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e oo F1_8d93: h research Fi 125&]@& technology is
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W. Ostwald developed invented
NASA uses
AFC on Apollo
spacecraft

Fig. 1 — Historia de les piles de combustible

Al 1839, William Grove va desenvolupar la primera pila de combustible (anomenada la “Pila
de Grove”). Grove va llegir les notes que William Nicholson i Anthony Carlisle havien escrit el
1800 descrivint el procés del trencament de l'aigua emprant electricitat, i la posterior
recomposicio de I'aigua mitjancant la combinaci6 d’eléctrodes connectats en serie. La pila de
Grove treballava amb un eléctrode de plati submergit en acid nitric i un eléctrode de zinc en
sulfat de zinc, generant aixi un voltatge de 1,8V [4].

Posteriorment, el 1893, Friedrich Wilhelm Ostwald, un dels fundadors de la fisicoquimica, va
determinar experimentalment els papers de diversos component de la pila de combustible.
L'any 1939, Francis Thomas Bacon va construir la primera pila de combustible d’electrolit
alcali (AFC) basada en eléctrodes de malla de niquel. Va pensar que aquestes piles de
combustible podrien proveir I'energia dels submarins de la Marina Real millor que les
bateries que s'utilitzaven en aquell moment, que eren perilloses d’'emmagatzemar. Aixi,
Bacon va desenvolupar piles de combustible alcalines de gran mida utilitzant hidroxid de
potassi com a electrolit, en lloc dels electrolits acids emprats en la pila de Grove. A la decada
dels 60, la NASA va utilitzar piles alcalines pel Projecte Apol-lo i el Transbordador Espacial.

Durant els anys 30, Emil Baur i H.Preis van experimentar amb piles de combustible
d’electrolit d’oxid solid d'alta temperatura (SOFC), i O.K. Davtyan va investigar més en
aquest camp durant els anys 40. En els Ultims anys de la decada dels 50, G.H.J. Broers i
J.A.A. Ketelaar van centrar els seus estudis en els electrolits de sals de carbonat fos i van
crear la primera pila de combustible de carbonat fos (MCFC).

A principis dels 60, Thomas Grubb i Leonard Niedrach van inventar la tecnologia de la pila
de membrana d'intercanvi de protons (PEMFC) a General Electric. Era un dispositiu
compacte, pero els catalitzadors de plati eren molt cars. La NASA inicialment va investigar
en la tecnologia PEMFC per al Projecte Gemini, pero requeria una font d’energia que durés
una quantitat molt gran de temps. Aquesta és la rad per la qual la NASA va escollir les piles
alcalines enlloc de les PEM.
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Des de 1990 fins a dia d’avui, s’esta duent a terme una investigacié meés extensa per tal de
millorar les piles de combustible i fer-les adequades per a aplicacions comercials, com
cotxes o telefons mobils. Una descripcié més extensa i detallada de la historia de la pila de
combustible es pot trobar al Capitol 1 de [4] i als Capitols 3, 7, 8, 91i 11 de [5].

Tot i que la historia de les piles de combustible es remunta a mitjans del segle XIX, hi ha
hagut diversos factors que han frenat el desenvolupament d’aquesta tecnologia. D’entrada,
l'obtencié i emmagatzemament de I'hidrogen eren processos cars i poc eficients. Avui en dia
ja hi ha empreses especialitzades en la seva obtencié i comercialitzacié. D’altra banda,
I'aparicié del motor d’explosié a finals del segle XIX va representar una revolucié en el sector
industrial, fet que segurament va alentir el desenvolupament de les piles.

El cost dels materials de les piles de combustible és encara avui en dia un problema,
malgrat que s'esta fent una extensa recerca en aquesta area. Gracies a l'aparicio de les
noves tecnologies, actualment es pot modelar una pila de combustible mitjangant un
ordinador, fet que redueix considerablement els costos d’investigacio d’aquests dispositius.

3.1.2. Hidrogen com a combustible. Propietats

L’hidrogen és 'element més abundant de I'univers, conformant aproximadament el 75% en
massa de tota la mateéria visible. L’atom d’hidrogen és el més simple de tots els elements,
format pel nucli (un danic protd) i un dnic electrd orbitant. Les carregues del proté i de 'electrd
sbn positiva i negativa, respectivament. Aixi, I'atom d’hidrogen és neutre electricament
perque les carregues esmentades es cancel-len entre si. Tot i aixi, aquest atom no pot ser
independent degut a la reactivitat de l'electré orbitant. Aquesta és la rad per la qual els
atoms d’hidrogen es combinen en parelles moleculars, conegudes com H,. Una bona
descripci6 de totes les propietats de I'hidrogen es pot trobar al Modul 1 de [1]. A continuacio
es fa un breu resum de les caracteristiques meés destacades de I'hidrogen:

» Té el segon punt debullici6 i de fusi6 més baixos de totes les substancies.
L’hidrogen és liquid per sota dels 20K (-253°C) i és solid per sota dels 14K (-259°C) a
pressio atmosferica.

* L’hidrogen pur és inodor, incolor i insipid. Aixo vol dir que una fuita no es pot detectar
ni tan sols amb la llum del dia. Substancies que proporcionen olor, com el metanotiol
0 mercapta, normalment s’afegeixen a gasos inodors (com el gas natural, per
exemple) per tal d’evitar accidents. Compostos com aquest no es poden afegir a
I'hidrogen per piles de combustible degut a que tenen sofre, un element perjudicial
per les piles. Encara que I'hidrogen obtingut del reformat de combustibles fossils té
traces de nitrogen i monoxid i dioxid de carboni, aquests gasos també sén inodors,
incolors i insipids.
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« Lhidrogen té la densitat més baixa no només com a gas (0,08376kg/m*® a 20°C i
1atm) sin6 també com a liquid (70,8kg/m® en el punt normal d’ebullicio, 1atm).

» L’hidrogen és molt reactiu, especialment amb l'oxigen. Per aquesta rad, gairebé no
es troba lliure a la naturalesa.

* En condicions normals, I'hidrogen té els valors del Poder Calorific Superior (PCS) i
Inferior (PCI) més alts (141860kJ/kg i 119930kJ/kg, respectivament). Aquests valors
estan comparats amb els d’altres combustibles tipics com el meta, el propa o la
benzina.

« Es extremadament inflamable en un ampli rang de concentracions en aire (4-75%).
* Quan es combina amb oxigen, I'tnic producte de la reaccio és aigua liquida o vapor.

Algunes d’aquestes propietats fan de I'hidrogen el combustible perfecte, especialment el seu
contingut energétic i les emissions nul-les quan es crema. No obstant, I'hidrogen té alguns
desavantatges, com la seva baixa densitat o I'extrema inflamabilitat, convertint-lo en una
substancia dificil i perillosa d’emmagatzemar.

3.1.3. Comportament ideal i real. Eficiencia

En aquest apartat es pretén resumir les principals equacions relacionades amb el
comportament de la pila. Per entendre facilment la resposta de la pila de combustible, primer
de tot es defineixen un seguit de conceptes termodinamics. El treball electric maxim que es
pot obtenir en una pila de combustible ve donat per I'increment en I'energia lliure de Gibbs
de la reacci6 electroquimica:

W, =AG=-n[F [E 3-1

On Wq, és el treball eléctric, 4G és l'increment de I'energia lliure de Gibbs, n és el nombre
d’electrons que participen en la reaccio, F és la constant de Faraday (96487C/mol) i E és el
potencial de Nernst. El terme 4G també es pot escriure com:

AG=AH -T [AS 3-2

AH és l'increment d’entalpia i representa I'energia térmica total disponible en un sistema
donat. A aquesta energia termica cal restar-li I'energia perduda per transferencia de calor
amb I'ambient [4], que correspon al terme T-4S (T és la temperatura en graus Kelvin i S és
I'entropia, mesurada en J K™). D’altra banda, el potencial de Nernst dona el potencial ideal
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de circuit obert de la pila. En altres paraules, és el limit superior o la millor resposta que es
pot obtenir de la pila.

Cada tipus de pila té el seu propi valor del potencial de Nernst. En el cas d’una pila treballant
amb hidrogen i oxigen purs en condicions estandard, aquest valor és, aproximadament, de
1,23V ([4], [5]), i es calcula combinant les equacions 3-1 i 3-2. Aquest valor esta fortament
influenciat per les concentracions dels reactius, i assoleix el maxim valor quan els reactius a
'anode i al catode sén purs.

L’eficiencia térmica d’'un dispositiu de conversié de combustible es defineix com el quocient
entre I'energia util produida i 'increment d’entalpia. En el cas de les piles de combustible,
aquesta energia util correspon a l'increment de l'energia lliure de Gibbs. L'eficiéncia ideal
d’una pila de combustible es pot expressar com:

NG
Tideal “AH 3-3
L’eficiéncia d’'una pila es basa en l'increment de I'energia lliure estandard de la reacci6 de la

pila:

H2+%02 - H,0(1) 3-4

En condicions estandard, I'energia térmica de I'anterior reaccié és 285,8kJ/mol i I'energia
lliure disponible és 237,1kJ/mol, tal i com es descriu en la pagina 2-8 de la Seccié 2 de [2].
Substituint aquests valors a l'equacio 3-3 es troba [leficiéncia térmica d'una pila de
combustible ideal treballant amb hidrogen i oxigen purs és:

2371
dea = ——— 1033 3-5
,7|deal 285,8 '8

Una propietat important de les piles de combustible és que I'eficiencia és independent de la
mida de la mateixa. Una descripcié més detallada de les diverses equacions que intervenen
en el comportament d’una pila de combustible es poden trobar a [2], [3], [4] i [5].

A causa de diversos tipus de perdues irreversibles, el potencial real de la pila disminueix
respecte el potencial ideal, de la mateixa manera que disminueix l'eficiencia. Les pérdues es
poden classificar en tres tipus:
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» Perdues d’'activacid: Les reaccions que es duen a terme als eléctrodes de la pila
necessiten certa energia d'activaci, aixi que es consumeix una petita quantitat
d’energia previament.

» Peérdues dhmiques: Son les péerdues causades per la resisténcia ionica a I'electrolit i
als electrodes i la resisténcia electronica als eléctrodes, als col-lectors de corrent i a
les resisténcies de contacte.

* Pérdues de transport massic: Les pérdues per transport de massa son el resultat de
les limitacions en el transport massic dels reactius, en situacions de gran demanda
d’energia per part de la pila.

Una manera de representar el comportament real de la pila és la corba de polaritzacio, on es
mostra el potencial de la pila en funcié de la densitat de corrent:

‘No loss’ voltage of 1.2 V

1 e S e e e e e e e e e
Even the open circuit voltage is less than the
1.0 theoretcial no loss value
T —————— _ Rapidinitial fall in voltage
08— - Voltage fall_s more _s\ow\y,
> and graph is fairly linear
&
= 0.6
=]
=
)
© 044 _—
: Voltage begins to fall faster
at higher currents
0.2 o
0 I | | | |
0 200 400 600 800 1000

Current density (mA cm2)

Fig. 2 — Corba de polaritzacié d’'una pila de combustible. Font: [3]

A l'apartat 3.4 es detallaran els diversos tipus de perdues. Tot i aixi, per a una descripcié
més detallada de les pérdues que hi ha en una pila de combustible, aixi com les equacions
gue les governen, veure l'apartat 2.5 de [2], el Capitol 3 de [3], el Capitol 5 de [4], els
Capitols 1i 2 de [5] i 'apartat 3.2 de [18].

3.1.4. Arquitectura

Tal i com s’ha explicat en la introduccio, una pila de combustible és un conjunt de cel-les
unitaries connectades en seérie. Cada cel-la unitaria pot produir aproximadament 1V de
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corrent continua de manera que, quantes més cel-les es connecten, més gran és el voltatge
de la pila. La cel-la unitaria és un dispositiu molt simple comparat amb altres dispositius de
conversio d’energia, com un motor, i esta formada pels segients elements:

« Anode
» Catode
+ Electrolit

Catalitzador

Aquests elements i les seves funcions s’explicaran amb més detall en la seglent seccio. La
Fig. 3 mostra I'arquitectura i com es distribueixen les diverses parts:

HEzcess
rogen ; . ;
(fgrret?se] /. Electric /.

Power '/

Fig. 3 — Arquitectura de la cel-la unitaria. Font: [29]

En aquest cas, la cel-la s’alimenta amb hidrogen i oxigen, que sén el combustible i I'oxidant,
respectivament. Els productes son aigua i hidrogen sense reaccionar, el qual pot ser
reutilitzat.

3.1.4.1. Els electrodes

Els eléctrodes consten de dues parts, que son la capa de difusié gasosa (gas diffusion layer
o GDL, en anglés) i la capa del catalitzador (catalyst layer o CL). Tot i que en el model es
negligeix la capa del catalitzador degut al seu reduit gruix, en aquest apartat se li dedicara

¢

niq N
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una breu descripcio. Els eléctrodes han d’estar formats per un material pords, ja que els
gasos reactius van dels canals de flux fins a la capa del catalitzador, on reaccionen i formen
ions, electrons o molécules d’aigua, depenent de si estan a I'anode o al catode. Les diferents
reaccions que es troben en cada tipus de pila de combustible es detallaran en la secci6 3.2.
La capa de difusié gasosa cal que tingui les seglents caracteristiques [4]:

Alta conductivitat eléctrica

* Quimica i mecanicament estable en el rang de temperatures de treball
» Fabricacio facil

» Baix cost

» Bona interacci6 fisica, quimica i termica amb la resta de components

» Porositat adequada

Les capes de difusié gasosa estan fetes d’'un material poros i eléctricament conductor, com
pot ser la tela (0 paper) de carboni. L'estructura d’aquest material permet que el gas es
pugui escampar mentre es difon per tal de maximitzar I'area superficial de contacte amb la
capa del catalitzador. Els gruixos de la capa de difusié gasosa varien entre 2 i 4-10* m, amb
unes porositats que es mouen entre el 70 i el 80%. La capa de difusié gasosa també ajuda
en la gestio de l'aigua, ja que permet el pas de la quantitat justa de vapor per tal de tenir la
membrana correctament humidificada. A més, ajuda a I'evacuacio de l'aigua liquida formada
en el catode, evitant que hi hagi saturacions. Les cares exteriors de les GDL estan en
contacte amb els col-lectors de corrent, que s’encarreguen de conduir els electrons formats
a l'anode per a que circulin pel circuit electric i tornar-los a introduir pel catode, on
reaccionen.

D'altra banda, la capa del catalitzador consisteix en una fina capa, entre 5 i 15-10° m [4], on
té lloc la reaccio electroquimica. El material que la composa es basa en plati suportat per
una estructura amorfa de carboni, amb una carrega del catalitzador entre 1 i 5-10° kg m™.
Cal que la capa del catalitzador sigui efectiva a I'nora de separar les molécules en ions i
electrons, fet que s’aconsegueix amb una gran area superficial (estructura granulada). A
més, ha de tenir vies d’entrada pels reactius perqué puguin arribar a establir el contacte amb
el catalitzador i vies de sortida per a la correcta evacuacio dels productes de la reaccio.
Finalment, el fet que la capa del catalitzador tingui un gruix tan reduit millora el transport
massic i redueix notablement el cost de la pila de combustible.
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3.1.4.2. L’'electrolit

L’electrolit és un element basic per al bon funcionament de la pila de combustible, ja que és
el responsable del transport idnic. Com es veura en la secci6 3.2, cada tipus de pila
condueix un i6 en concret (en el cas de la pila PEMFC es tracta d’ions hidrogen H', per
exemple). En general, I'electrolit ha de tenir les seglients caracteristiques [4]:

Alta conductivitat ionica

* Impermeabilitat vers els reactius

* Quimica i mecanicament estable (dins els rangs de temperatura de treball)
» Baixa conductivitat eléctrica

» Fabricacio facil

* De baix cost

En general és dificil trobar un element que tingui totes aquestes qualitats, i sovint s’agafen
com a trets principals la conductivitat ionica i I'estabilitat quimica i mecanica. En el cas
concret de la pila PEM, I'electrolit estandard esta fet d’'un material totalment fluorinat basat
en el Tefld, produit per 'empresa DuPont en els anys 60 per a aplicacions espacials, i es
coneix comercialment com Nafion.

La membrana de Nafion es basa en un polimer amb PTFE (politetrafluoroetile) com a
cadena principal, amb grups d’acid sulfonic afegits. El bon funcionament del Nafion com a
conductor protonic es deu a que els protons salten entre grups SO; a través del material. Tot
i aixi, per a una bona conductivitat protonica cal que el Nafion estigui ben hidratat, de
manera que la hidratacié de la membrana és un factor clau en el desenvolupament de les
piles PEM [28]. La figura seglient mostra I'estructura quimica del Nafion segons [20]:

—fcrcr, CF2(|:1295T
—&OCFETF }—0—{CFy}s0H

CF,

Fig. 4 — Estructura quimica del Nafion. Font: [20]
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Existeixen diversos tipus de Nafion, segons quins valors prengui el parametre X, que pot
variar entre 5 i 13,5. La resta de parametres valen m=y=1 i n=2. A [20] es pot trobar més
informacié sobre els diferents tipus de membranes que es troben actualment en el mercat.

3.1.5. Principi de treball

Tal i com s’ha definit al comencament de l'apartat 3.1, una pila de combustible és un
dispositiu d’energia que transforma directament energia quimica en eléctrica. Aquest és,
també, el principi operatiu de les bateries. De fet, les bateries i les piles de combustible sén
piles galvaniques.

Una pila galvanica esta formada per dos electrodes, un anode i un catode, i un electrolit.
L’anode és l'electrode negatiu i esta fet d'una substancia que esta oxidada, o en altres
paraules, que pot alliberar electrons. D’altra banda, el catode és I'electrode positiu i esta fet
d’'una substancia que pot acceptar electrons o que es pot reduir. Quan es posen juntes,
succeeix una reaccié espontania d'oxidacié-reduccié i els electrons i els ions sén
intercanviats entre ambdds eléctrodes.

Per tal que aquesta reaccié electroquimica es dugui a terme, els elements reactius han
d’estar en contacte entre ells. Tot i aixi, si els electrodes estan en contacte directe, la reaccio
succeeix en les seves superficies i els electrons son intercanviats directament, de manera
gue no en resulta cap treball dtil. A més, tota I'energia de la reaccio es transforma en calor.
Per tal d’obtenir treball Gtil, aquests electrons s’han de forcar a circular per un cami extern
que inclogui una carrega, i els eléectrodes s’han de separar amb un element que condueixi
ions pero no electrons. Aquest element és l'electrolit. Un cop els electrodes han estat
separats, 'electrolit ha estat situat entre ells i el cami extern ha estat establert, la reacciod
redox comenca. La Fig. 5 pretén resumir el principi operatiu d'una pila galvanica:
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Electron Flow
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Load
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Anion Flow
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Cathode

Cation Flow
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Electrolyte

Fig. 5 — Principi operatiu d’'una pila galvanica. Font: [1]

En una bateria, 'anode es dissol en l'electrolit durant la reaccié formant aixi ions carregats
positivament, i deixant una acumulacié d’electrons. Els ions positius (0 cations) viatgen a
través de I'electrolit fins al catode i els electrons circulen a través del circuit extern també fins
al catode. Aquests fluxos continuen fins que I'anode és consumit, I'electrolit és incapag de
proporcionar més cations o s’elimina el circuit de la carrega.

En una pila de combustible, el combustible esdevé I'anode i 'oxidant el catode. Aixo vol dir
gue, en una pila de combustible, els gasos combustible i oxidant flueixen a través de canals
situats als costats de I'electrolit, de manera que poden fer la reaccio electroquimica. Mentre
s'aportin el combustible i I'oxidant, la pila no parara de funcionar, al contrari que en el cas de
la bateria.

Encara que una pila de combustible pot treballar emprant diferents combustibles i oxidants,
I'hidrogen ha estat considerat sempre el combustible més efectiu per a un Us practic de les
piles, ja que té una altissima reactivitat electroquimica comparat amb altres combustibles
com hidrocarburs i alcohols. En el cas de l'oxidant, I'opcid Obvia és I'oxigen, a causa de la
seva alta reactivitat i la seva abundancia en aire.

L’electrolit pot ser liquid o solid i és el tret caracteristic entre els diferents tipus de piles de
combustible, doncs cada electrolit condueix un i6 en concret. Les piles de combustible
també tenen un catalitzador basat en un metall noble, com el plati. Ates I'alt preu del plati,
nomeés tenen catalitzadors d'aquest material aquelles piles que treballen a baixes
temperatures (per sota dels 100°C), mentre que les que treballen a altes temperatures tenen

\‘.gg ‘\E‘* .
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catalitzadors de materials més barats, com el niquel. El catalitzador s’afegeix per fomentar
les reaccions als eléctrodes.

3.2. Classificacio de les piles de combustible

En aquest apartat es descriuen els principals tipus de piles de combustible. La caracteristica
principal que diferencia les piles entre si es l'electrolit, que és l'element que marca la
temperatura de treball. Hi ha electrolits solids i electrolits liquids. Un electrolit solid és millor
que un de liquid perque el darrer comporta problemes de manipulacié.

Les piles de combustible d'alta temperatura (aquelles que treballen a més de 300°C [3])
disposen de suficient energia per realitzar el reformat intern del combustible i també tenen
una cinetica més rapida de les reaccions, de manera que no calen catalitzadors cars de
plati. D’altra banda, les piles que treballen a baixa temperatura (des de temperatura ambient
fins als 300°C [3]) ho necessiten materials especials que resisteixin corrosié i temperatura, i
poden ser utilitzades en aplicacions portatils com per exemple teléfons mobils o ordinadors
portatils.

3.2.1. Piles de combustible alcalines (AFC)

Les piles de combustible alcalines (Alkaline Fuel Cells, AFC) treballen des de temperatura
ambient fins als 250°C i a una pressié aproximada de 1bar. Cada cel-la pot produir 1,2V de
corrent continua i la pila té una poténcia entre 300W i 15kW. Un cas concret de pila alcalina
€s la que es va emprar en el Transbordador Espacial (Space Shuttle Orbiter), amb una
potencia de sortida de 12kW, un volum de 0,36x0,38x1,14m i una massa de 120kg
aproximadament [3]:
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Fig. 6 — Pila de combustible de 12kW utilitzada al Transbordador Espacial. Font: [3]

L’electrolit utilitzat condueix ions hidroxil (OH™) des del catode fins a I'anode i normalment
esta format per una mescla alcalina fosa com pot ser I'hidroxid de potassi (KOH). L’electrolit
pot ser mobil (un fluid que circula de forma continuada entre els eléctrodes) o estatic (una
pasta espessa retinguda per forces de capil-laritat en l'interior dels porus d’'una matriu de
suport tal com I'amiant). Els avantatges de les piles de combustible alcalines sén que:

Treballen a baixa temperatura
* Tenen temps d’engegada curts
« Tenen gran eficiencia
* No necessiten els costosos catalitzadors de plati
¢ Tenen molt poca corrosié
* Tenen poca massa i volum
D’altra banda, els desavantatges son que:

¢ SOn extremadament intolerants al CO, (suporten 350ppm com a maxim) i al CO, en
menys mesura

* Tenen una gestio d’aigua complexa
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* Tenen un temps de vida relativament curt (unes 5000h [5])

Les reaccions que succeeixen en les piles de combustible alcalines son:

Reaccions a I'anode Reaccions globals de la pila

H, + 2K* + 20H™ = 2K +2H,0

2K = 2K* +2e” _ ]
H, + 20H™ = 2H,0 +2e

Reaccions al catode

Eo2 +H,0+2e” = 20H"
4,0, +H,0 = 20H 2

20H+2e = 20H

3.2.2. Piles de combustible de carbonat fos (MCFC)

Les piles de combustible de carbonat fos (Molten Carbonate Fuel Cells) treballen a uns
650°C i a una pressi6 entre 1 i 10bar. Cada cel-la pot produir 0,7V de corrent continua i la
pila sencera té una potencia de sortida des de 10kW fins a 3MW. Un exemple d’aquest tipus
de piles és la DFC3000 amb 2,8MW de poténcia, model desenvolupat per I'empresa
FuelCell Energy. En realitat es tracta de tota una planta que consta de les piles de carbonat
fos i sistemes de bombeig, de refrigeracio i d’aprofitament de la calor residual. La pila en si
mesura 4x4x5m i té uns 48500kg de massa [9].

L’electrolit liquid utilitzat condueix ions carbonat (CO3™) des del catode fins a l'anode i

normalment esta format per una mescla fosa de carbonats de liti i potassi retinguts per
forces capil-lars en una matriu ceramica de suport d’aluminat de liti. Els principals avantatges
de les MCFC s6n que:

* Permeten el reformat espontani intern d’hidrocarburs lleugers
» Generen molta calor residual

» Tenen cinétiques de reaccio altes

* No necessiten costosos catalitzadors de plati

» Tenen una eficiéncia alta

Els principals desavantatges que tenen son que:
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* SoOn extremadament intolerants al sofre (1-5ppm com a maxim a I'anode)

* Necessiten materials que siguin resistents a la corrosid, que tinguin estabilitat
dimensional i que tinguin una gran resisténcia mecanica

e Tenen una gestio de I'aigua complexa
* Tenen un temps de vida relativament curt

Quan un hidrocarbur és utilitzat com a combustible, com per exemple el meta, absorbeix la
calor i es sotmet a la reaccio de reformat intern:

CH, +H,0 = 3H, +CO

Les diferents reaccions que es desenvolupen a les piles de carbonat fos sén:

Reaccions a I'anode Reaccions globals de la pila

3H, +3C0% = 3H,0+3C0, +6e”

oH, +0, = 2H,0
CO +C0% = 2C0, +2¢ 2 M2 = A

1
Reaccio al catode CO+ 5 0,=CO,

20, +4C0, +8e~ = 4COZ

3.2.3. Piles de combustible d’oxid solid (SOFC)

Les piles de combustible d’oxid solid treballen a temperatures de 1000°C i a pressions de
1bar. Cada cel-la pot produir entre 0,8 i 1V de corrent continua i la pila sencera és capac de
generar una poténcia entre 25kW i 2MW. El model comercial SFC-200 de Siemens Power
Generation és una pila SOFC de 200kW de poténcia, amb una massa de 25000kg i unes
mides de 2,9x3,7x11,4m [10].

L’electrolit condueix ions oxid (0*7) des del catode fins a I'anode i és un electrolit en estat
solid format per oxid de zirconi estabilitzat amb oxid d'itri. Aquestes piles estan construides
per deposicié sequencial, com els processadors dels ordinadors, de diverses capes de
material. Les configuracions més habituals sén els dissenys tubulars i plans. Els principals
avantatges d’aquestes piles sén que:

» Permeten el reformat espontani intern de combustibles hidrocarburs
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* Generen un alt grau de calor residual
* Tenen una eficiéncia molt alta

» Tenen cinetiques de reaccio rapides, de manera que no necessiten catalitzadors de
metalls nobles

Els desavantatges soén que:
* Tenen una intolerancia moderada al sofre (sobre les 50ppm maximes)

» Necessiten materials que tinguin la conductivitat especificada, romanguin solids a
altes temperatures, siguin quimicament compatibles amb altres components de la
pila, tinguin estabilitat dimensional i gran resistencia mecanica

Les reaccions en aquestes piles de combustible sén:

Reaccions a'anode  Reaccions globals de la pila

H, +0* = H,0+2e"

1
CO+0%* = CO, +2e" H, +50, = H,0

Reaccio al catode

co+lo,=co,
2

%02+2e- — 0"

3.2.4. Piles de combustible de membrana d’electroli  t polimeric (PEMFC)

Les piles de combustible de membrana d’electrolit polimeric també es poden anomenar de
membrana d’intercanvi de protons. Casualment, en anglés ambdds noms tenen les mateixes
inicials (Polymer Electrolyte Membrane Fuel Cells i Proton Exchange Membrane Fuel Cells).
Les condicions de treball s6n des de temperatura ambient fins a 100°C i entre 1 i 3bar de
pressio. Cada cel-la pot produir aproximadament 1,1V de corrent continua i una poténcia
compresa entre 1W i 200kW. Un dels models que comercialitza I'empresa Ballard és el
“FCvelocity — 9SSL”, orientat a aplicacions de vehicles tipus carretons elevadors. El model
que proporciona 4,4kW de poténcia mesura 0,11x0,06x0,76m i té una massa de 7,2kg [11].
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Fig. 7 — Model FCvelocity-9SSL d'una PEMFC, fabricada per Ballard. Font: [11]

Aquests dispositius tenen una gran varietat de mides degut als diferents tipus d’aplicacions,
des de bateries de teléfons mobils fins a energia motriu per vehicles. L'electrolit emprat
condueix ions hidrogen (H") des de I'anode fins al catode i esta fet d’un film solid poliméric
no corrosiu que consisteix en una forma de Tefl6 acidificat, anomenat comercialment Nafion.
Els avantatges de les PEMFC so6n que:

Treballen a baixa temperatura

» SoOn tolerants al dioxid de carboni

» Tenen densitats altes de voltatge, corrent i poténcia

* SOn compactes i fortes, i poden treballar en qualsevol posici6 i orientacio
D’altra banda, els desavantatges sén que:

* Poden tolerar fins a 50ppm de monoxid de carboni i poques ppm del total dels
compostos de sofre

* Necessiten la humidificacié dels gasos reactius

e Utilitzen un catalitzador de plati molt car aixi com una membrana també cara
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Les diferents reaccions que succeeixen a les piles PEM son:

Reacci6 a I'anode Reacci6 global de la pila
H, = 2H" +2e”
i0 3 1
Reaccio al catode H, +§Oz —H,0
%02 +2e"+2H" = H,0

3.2.4.1. Piles de combustible PEM de metanol direct e (DMFC)

Aguestes piles son un cas particular de les piles PEM, on s'utilitza metanol com a
combustible en lloc d’hidrogen. La reaccié electroquimica quan s'utilitza metanol allibera
menys energia que quan s'utilitza hidrogen pur, pero és una tecnologia més segura perqué
el combustible es troba en estat liquid enlloc de ser un gas pressuritzat. Els avantatges de
les piles de combustible DMFC sén:

* El metanol és un combustible abundant i es reforma facilment
» Utilitzar un combustible liquid es tradueix en utilitzar una tecnologia més segura
Els desavantatges soén que:
* Poden contaminar-se amb espécies intermedies produides en I'oxidacioé del metanol
* Necessiten un catalitzador de metall noble
* El metanol és una substancia toxica

Les diferents reaccions de les piles de metanol directe soén:

Reacci6 a I'anode Reaccio global de la pila
CH,OH+H,0 = 6H" +CO, + 6e”
i A 3
Reacci6 al catode CH,OH + > 0, = CO, +2H,0
§O2 +6e” +6H" = 3H,0
2
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3.2.5. Piles de combustible d'acid fosforic (PAFC)

El rang de temperatures de treball de les piles d’acid fosforic es troba entre els 150 i els
220°C. Cada cel-la pot produir 1,1V de corrent continua i la pila t¢ una poténcia de sortida
entre 50kW i 11MW. La vida util d’'aquest tipus de piles pot oscil-lar entre les 10000h i les
50000h [5]. Un cas concret d’'aquestes piles és “Model 400", de UTC Power, una pila de
400kW gue mesura 2,5x3x9m i pesa uns 27000kg [8].

Fig. 8 — Pila de combustible de 400kW Model 400 fabricat per UTC Power. Font: [8]

L'electrolit emprat condueix ions hidrogen (H") des de I'anode fins al catode i esta format per
acid fosforic liquid a linterior d’'un material de matriu de carbur de silici. Els principals
avantatges d’aquests tipus de piles sén que:

» Treballen a baixes temperatures
* Toleren el dioxid de carboni
» L’electrolit té unes caracteristiques estables i és poc volatil
Els desavantatges son els seguents:
* Només toleren el 2% de monoxid de carboni i 50ppm del total de compostos de sofre
« Utilitzen un electrolit liquid corrosiu

» Permeten I'entrada de I'aigua producte que dilueix I'electrolit
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* SoOn grans i pesades
* No poden reformar internament els combustibles hidrocarburs
* S’han d’escalfar previament abans de posar-se en funcionament

Les diferents reaccions que s’hi desenvolupen sén:

Reacci6 a I'anode Reacci6 global de la pila
H, = 2H" +2e”
i0 3 1
Reaccio al catode H, +§Oz —H,0
%OZ +2e"+2H" = H,0

3.2.6. Altres tipus de piles de combustible

Com a consequéencia de la recerca continuada en aquesta matéria, s’han desenvolupat
altres tipus de piles de combustible. A continuacié s’'enumeren les més destacades:

» Piles de combustible d'aire-zinc (ZAFC)

» Piles de combustible de ceramica protonica (PCFC)
» Piles de combustible biologiques (BFC)

* Piles de combustible de borohidrur directe

* Piles de combustible d’hidrur metal-lic

* Piles de combustible d’acid formic

* Piles de combustible d’etanol directe

Cal destacar els tres primers tipus de piles pel seu desenvolupament i millora en els dltims
anys, i el seu guany en importancia. Per a una descripcié detallada d’aquestes piles,
consultar les pagines 35-50 de [4].
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3.2.7.

Taula comparativa

En les seccions prévies a aquest apartat, s’han descrit de forma resumida els diversos tipus
de piles de combustible. La seglent taula pretén mostrar, de forma general, les

caracteristiques principals de tots aquests dispositius:

AFC MCFC SOFC PEMFC DMFC PAFC
Combustible Ha H,/CO CO, H» H> CH30OH+H,0 Ha
- Li, Nai . . )
Electrolit KOH YSZ Nafion Nafion H3PO4
KoCO3
16 transferit OH™ cog‘ 0%~ H H* H*
Catalitzador Pto Ni Ni Ni/YSZ Pt Pt/Ru Pt
Temperatura +
1C] TA' - 250 620 — 660 600 — 1000 TA -100 TA-100 150 — 220
Pressio [bar] 1-4 1-10 1 1-3 1-3 3-10
. H.S, HCI,
Contaminants CO<100, S, CO<100, S, CO<100, S,
COs As, NHs, S<100
[ppm] pols pols pols, NHz
pols
Maxima
. 64 50 65 58 40 42
Eficiéncia [%0]
Programes ,, Generacio
. ., Generaci6 . .. .,
. espacials, Generacio . estacionaria, Electronica Generaci6
Aplicacions ] . estacionaria, o e L
energia estacionaria APU portatil i portatil, APU | Estacionaria
portatil vehicles

Taula 1 — Taula comparativa entre els diferents tipus de piles de combustible

En aquesta secci6 del capitol 3 s’han descrit les caracteristiques principals de cada tipus de

pila de combustible. Per a una descripcio més detallada dels tipus de piles aixi com el seu
procés de fabricacid, veure [1] Modul 4, [2], [3] Capitols 4-7, [4] Capitol 3 i [5] Capitols 3, 4,

7-9i11.

* Zirconia estabilitzada amb itria

t Temperatura ambient
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3.3. Aplicacions

Un cop descrits els diversos tipus de piles de combustible, és més facil veure quina aplicacio
concorda millor amb cada tipus de pila.

3.3.1. Generacio estacionaria

Tal i com s’ha explicat a la secci6 3.1.3, I'eficiéncia d’'una pila de combustible no depén de la
seva mida, és a dir, un generador petit i de gran potencia té la mateixa eficiencia que un de
més gran. Tanmateix, les piles més grans es dissenyen per tal d’aprofitar la seva calor, aixi
gue la seva eficiencia global augmenta notablement respecta una pila de mida menor. Per
tant, les piles de generacio estacionaria s’han desenvolupat per produir des de centenars de
kW fins a uns quants MW.

Les plantes més petites es situen a l'interior de les instal-lacions de l'usuari i produeixen
calor a més d’electricitat. En altres paraules, les plantes més petites es dissenyen per ser
plantes de cogeneracid. D’altra banda, les plantes més grans normalment s'utilitzen per a fer
distribucié i en pocs anys seran considerades com a plantes base per la seva alta eficiencia
[2]. Les piles de combustible estacionaries son adients per moltes aplicacions, com per
exemple:

» Fonts de generaci6 primaria

* Suport a la xarxa

» Cogeneraci6

» Sistemes de generacio hibrids

La primera planta comercial in situ és la PC-25, una PAFC de 200kW desenvolupada per
'empresa UTC Fuel Cells, i s’ha instal-lat en hospitals, hotels i en grans edificis d'oficines.
Les principals caracteristiques de la planta sén:

* Mesura 3m d’ample per 3m d'algada i 5,5m de llargada

» El pes de la planta sén aproximadament 17000kg

» Pot arribar a produir fins a 200kW amb gas natural com a combustible
* Els voltatges de sortida soén 480/277V a 60Hz i 400/230V a 50Hz

* L’energia térmica produida és de 74000kJ/h a 60°C
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Fig. 9 — Pila de combustible PC-25 desenvolupada per UTC Fuel Cells. Font: [2]

Una altra aplicacié interessant és la planta hibrida pila de combustible/turbina de gas
desenvolupada per Siemens Westinghouse Power Corporation. En aquesta planta hibrida,
la pila de combustible substitueix la cambra de combustié de la turbina de gas, produint
aproximadament 1MW de poténcia amb el 60% d’eficiencia quan treballa amb gas natural.
Per informacié més detallada, consultar les pagines 1-15 — 1-20 de [2] i les pagines 72-85 de

(4].
3.3.2. Vehicles

Ja que el rang de poténcies generades és forca gran, les piles de combustible poden ser
I'energia motriu de diferents medis de transport:

*  Automobils

» Autobusos

* Vehicles utilitaris

» Ciclomotors i bicicletes

* Vehicles aeris no tripulats (UAV)

Lo,

@
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3.3.2.1. Automobils

Durant I'Gltima década, els cotxes amb piles de combustible han estat desenvolupats per la
seva eficiencia i les baixes emissions. Aquests vehicles normalment utilitzen hidrogen
comprimit com a combustible, perd també es poden utilitzar altres combustibles hidrocarburs
com el metanol. Les piles PEMFC i DMFC sén els tipus de piles de combustible més
emprats degut a la seva baixa temperatura de treball.

Fig. 10 — Mercedes Benz Classe B F-Cell. Font: [12]

Un dels models que en breu es fabricara en serie és el Classe B F-Cell de Mercedes Benz,
amb una poténcia de 100kW [12]. Honda, d’altra banda, ja ha iniciat la comercialitzacié del
seu model FCX Clarity, perdo de moment només en el continent america [16]. Malgrat totes
les millores fetes en aquests vehicles, els cotxes amb piles de combustible encara son
massa cars, de manera que no soén una opcio viable. Per tal d’ampliar la produccié de piles
de combustible per vehicles, s’han de millorar els seglients aspectes:

« S’han de crear noves tecniques per produccié en massa i nous materials per tal de
reduir el cost de produccio

» S’ha de canviar el catalitzador si s'utilitzen altres combustibles a part de I'hidrogen
» Cal reduir la mida i el pes dels tancs de combustible

Encara que 'hidrogen sembla ser el combustible perfecte ja que no genera contaminacio, la
seva producci6 i els seu emmagatzemament sén problemes importants que cal atendre.
Primerament, els vehicles amb piles de combustible necessiten estacions de
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subministrament d’hidrogen, el que implica que cal establir una infraestructura per I'hidrogen.
Tot i aixi, ja s’han construit moltes estacions als Estats Units, Japé i Alemanya.

L’hidrogen pot ser emmagatzemat de diverses maneres, que s6n com a gas comprimit,
liquid o hidrurs metal-lics. Els tancs que emmagatzemen gasos comprimits normalment sén
voluminosos, de manera que cal reduir la seva mida. Els diposits d’hidrogen liquid son
menys voluminosos pero s’han de mantenir a unes temperatures extremadament baixes, tal
i com s’ha vist a la secci6 3.1.2.

Sembla que una solucié viable és utilitzar altres combustibles que no siguin hidrogen i
reformar-los directament a bord, eliminant alhora els problemes d’emmagatzemament en els
vehicles i d'infraestructura de I'hidrogen. Malgrat tot, reformar el combustible a bord
comporta diversos problemes:

» Els vehicles passen a tenir poques emissions, enlloc de cap
» Creix la complexitat, la mida, el pes i el cost de tot el sistema de propulsio.
3.3.2.2. Autobusos

Encara que els autobusos necessiten més poténcia que els automobils, son els millors
candidats per a introduir les piles de combustible en el mercat comercial. Els automobils no
poden portar dipdsits pesants i voluminosos d’hidrogen, perd aixd no és un problema per als
autobusos. A més, els autobusos poden emmagatzemar una quantitat més gran d’hidrogen i
poden ser abastits de combustible un cop al dia en una instal-lacié central.

La comercialitzaci6 dels busos amb piles de combustible encara és un fet complicat a causa
del cost i la duraci6 de la pila de combustible. Tot i aixi, en els dltims deu anys els fabricants
d’autobusos han desenvolupat uns quants models de busos amb pila d’hidrogen que han
estat circulant per ciutats com Amsterdam, Barcelona o Londres [8]. Els combustibles usats
més comunament sén hidrogen comprimit, metanol i zinc, i els tipus de piles emprats so6n
PEMFC, DMFC, PAFC i ZAFC.

3.3.2.3. Vehicles utilitaris

Molts d'aquests vehicles avui en dia ja funcionen amb electricitat. Per tant, sén facilment
adaptables a la tecnologia de les piles de combustible. Alguns exemples de vehicles
propulsats amb piles de combustible sén:

e Carretons elevadors

e Cadires de rodes
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* Vehicles no tripulats
* Vaixells
» Cotxes de golf

Moltes proves de vehicles utilitaris funcionant amb piles de combustible han demostrat que
tenen menors costos operatius i menys manteniment. Un altre gran avantatge és que
aquests vehicles poden treballar en interiors degut a les seves emissions nul-les. Els
combustibles més utilitzats son hidrogen comprimit, metanol, hidrurs metal-lics i borohidrur
de sodi (NaBH,) i les piles més utilitzades son PEMFC, DMFC i AFC. La mostra un carreto
elevador desenvolupat per Toyota I'any 2005, mogut per una pila PEMFC i que li déna una
poténcia de 30kW i una capacitat de carrega de 2500kg [13]:

Fig. 11 — Carret6 elevador desenvolupat per Toyota el 2005. Font: [13]

3.3.2.4. Ciclomotors i bicicletes

Els ciclomotors i les bicicletes estan esdevenint els millors medis de transport en ciutats molt
poblades. Les piles de combustible poden ser utilitzades en aquests vehicles doncs
demanden poca poténcia. Tot i el desenvolupament de diversos models [4], els diposits de
combustible encara s6n un gran repte. Els combustibles més utilitzats sén hidrogen
comprimit, metanol i hidrurs metal-lics, i els tipus de piles més utilitzats sén PEMFC i DMFC.
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3.3.2.5. Vehicles aeris no tripulats (UAV)

Els vehicles aeris no tripulats, en anglées Unmanned Aerial Vehicles (UAV), sén avions que
poden realitzar diverses tasques, com missions de reconeixement i de teledeteccio.
Aquestes aeronaus estan propulsades per motors de turbina de gas, pero les investigacions
recents s'estan orientant en propulsar-les amb piles PEMFC d’hidrogen comprimit o liquat en
lloc de turbines de gas.

Les piles de combustible de membrana d’intercanvi protonic tenen una elevada densitat
d’energia i també tenen una elevada eficiencia si es comparen amb altres tecnologies
disponibles (per exemple, una turbina de gas de 5SMW d’'una central de generacio té un
rendiment del 35%, aproximadament). De fet, les piles de combustible amb hidrogen liquid
tenen més energia especifica que els motors de combustid interna alimentats amb
hidrocarburs. Tot i aixi, les piles es caracteritzen per una potencia especifica reduida, que és
un indicador del comportament de lavi6. Es a dir, la primera caracteristica que cal
maximitzar és la poténcia especifica de la pila. Altres aspectes importants sén que els
sistemes de piles de combustible aplicats a UAV han de tenir alta eficiencia i també que cal
gue I'estructura de I'avi6 tingui un baix pes.

L'institut de recerca Georgia Tech Research Institute del Georgia Institute of Technology a
Atlanta ha desenvolupat un avié no tripulat propulsat per una pila de combustible [7].
Aquesta nau té una llargada de 3m i una amplada de 7m aproximadament i és l'avié no
tripulat més gran construit fins al moment que funciona amb una pila de combustible
d’hidrogen comprimit.

Fig. 12 — Avi6 no tripulat desenvolupat pel GIT a Atlanta, 2007. Font: [7]

Lo,

@
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Pel que fa als avions tripulats, fins al dia d’avui hi ha dues entitats que han presentat els
seus models. La primera entitat é€s el centre R+D alemany DLR, que I'any 2008 va presentar
el seu model d'avid tripulat Antares DLR-H2 i que funciona amb hidrogen comprimit [15].
Boeing, daltra banda, ha adaptat una avioneta tripulada impulsada amb piles de
combustible tipus PEM [6]. A diferéncia del cas anterior, el motor eléctric no esta
exclusivament alimentat amb la pila de combustible, sind que en realitat és un sistema hibrid
de pila de combustible i bateria de i6-liti.

De moment, sembla que cal molta més investigacié en el camp de les piles de combustible
per tal que puguin propulsar avions comercials de llarga distancia. Les poténcies que
generen les piles no sén suficients per aquest tipus d’avions, tot i que si que podrien generar
I'electricitat necessaria a bord [6]. La secci6 seglent tracta aquest tipus d'aplicacions de les
piles de combustible.

3.3.3. Sistemes de poténcia auxiliars (APU)

Les piles de combustible no només poden servir com a font primaria de generacié d’energia
en plantes estacionaries o vehicles, sind que també poden esdevenir aplicacions
secundaries com els sistemes de generacio auxiliars (en anglés, Auxiliary Power Systems,
APU). Els APU son dispositius que entreguen energia que no és de propulsié en vehicles,
com per exemple els sistemes de refrigeracio, la il-luminacié o els equips de comunicacio.
Per tant, els sistemes de generacié auxiliars es poden utilitzar en camions, avions, trens o
automobils. A la Fig. 13 es pot veure un model de BMW que, en col-laboracié amb UTC
Power, incorpora una pila PEMFC de 5kW que proporciona al vehicle tota I'electricitat que
necessita, fins i tot amb el motor aturat [8]:

Fig. 13 — BWM Seérie 7 amb pila PEMFC, 1999. Font: [8]

e
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Al contrari que passa amb els sistemes de propulsié en vehicles, les aplicacions dels APU
no necessiten una millora del comportament ni un baix cost. Per aquestes raons, el mercat
de les APU esta esdevenint més i més atractiu [2]. Molts sistemes han estat dissenyats i
construits, de manera que hi ha molta informacié en aquest camp. Una informacié més
detallada i extensa dels sistemes de generaci6 auxiliars es pot trobar a [2] pagines 1-23 fins
a 1-32, [5] pagines 99 a 102, 277 a 2821 358 i 359, .

3.3.4. Generaci6 portatil

Les aplicacions de generacid portatil estan centrades basicament en piles de combustible
petites. Utilitzar aquests dispositius té el gran avantatge de tenir una font d’energia portable i
de gran duracié, que allarga el temps de funcionament de qualsevol aparell electronic sense
haver de recarregar-li la bateria. Les piles de combustible portatils poden substituir les
bateries recarregables en moltes aplicacions perqué soén lleugeres i practiques. Les
aplicacions més importants de les piles de combustible portatils sén [4]:

* Ordinadors portatils

» Eines electriques

* Teléfons mobils

» Cameres de video

* Equipament militar

» Carregadors de bateries

e Ordinadors

Vehicles no tripulats aeris i submarins

Un cop més, el problema més critic d’aquests dispositius és I'emmagatzemament del
combustible. Com que I'hidrogen té una densitat molt baixa, el seu dipdsit seria massa gran
per a una aplicacio portatil. Una solucio viable és utilitzar metanol o etanol, enlloc d’hidrogen,
com a combustible. Ambdds combustibles poden alimentar la pila directament o poden ser
reformats previament abans de ser utilitzats. En [l'actualitat, I'tnic tipus de pila de
combustible adient per a aquestes aplicacions és la DMFC. Una de les empreses amb més
importancia en el sector és MTI Micro Fuel Cells, que es dedica a fer piles DMFC per a
dispositius electronics [14].
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Fig. 14 — Teléfon mobil Mobiond Smartphone de MTI Micro, alimentat
amb una pila DMFC. Font: [14]

3.4. Equacions de les piles de combustible

Les nombroses equacions que descriuen el funcionament i els fenomens que es
desenvolupen en les piles de combustible es poden classificar en diverses arees segons la
seva naturalesa:

» Equacions termodinamiques

» Equacions electroquimiques

» Equacions del transport de carrega
» Equacions del transport de massa

» Equacions de transferéncia de calor
» Equacions generals

Com es pot veure, la formulacié de les piles de combustible és realment extensa. A [4],
capitols de 5 a 10, es pot trobar una explicacié detallada de totes les equacions i dels
fenomens que representen. Cal tenir clar que I'objectiu del present projecte és modelar una

< i “zcg .
A
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pila de combustible pero no de la forma més detallada possible, sin6 de manera que permeti
obtenir resultats facilment i de forma fiable, sense caure en simplificacions excessives.

3.4.1. Equacions generals

Les equacions que es presenten a continuacié es poden adaptar per a qualsevol tipus de
pila, sense tenir en compte la seva geometria [4].

3.4.1.1. Conservacio de la massa
La seguent equacio expressa la conservacié de la massa en una pila de combustible:

%—f+DEﬁp~/)=Sn 36

On p és la densitat en kg-m*, v és la velocitat en m-s™ i S, representa una font de massa
addicional. Aquesta equacio és valida per tots els processos interns de la pila, com el flux del
fluid, la difusid i les reaccions electroquimiques.

3.4.1.2. Conservaci6 del moment

La conservacié del moment es representa mitjancant I'equacié de Navier-Stokes. Alguns
models no tenen en compte, pero, aquesta equacio:

% +0 [ﬂp\l) =-Up+0 [ﬂ/umesclgv)-i- gvl 3-7

On el terme Hmescia representa la viscositat dinamica mitjana de la mescla, en kg m?ts?, p és
la pressio del fluid en Pa i Sy representa el conjunt de forces externes al cos.

3.4.1.3. Conservacio de I'energia

Les propietats dels materials de la pila aixi com els ritmes de les reaccions depenen
fortament de la temperatura. Les variacions de la temperatura venen descrites per la
segulent equacio:

(pcp)eﬁ (?3_-::— + (la:p)eﬁ (V DDT) =0 |:ﬁkeff DT)+ Se 3-8

On ¢, és la capacitat calorifica especifica mitiana en J kg™ K™, T és la temperatura en K, k és
la conductivitat térmica en W m* K i S, és el terme de font d’'energia.
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3.4.1.4. Conservaci6 de les espécies

L’equacié del balan¢ d'espécies representa la conservacié massica de les espécies per a
cada reactiu. Per la fase gas, es té:

% +0ve px )= (D [pD e Ox. )+ S, 3-9
On ¢ és la porositat de la GDL, x; és la fraccié molar de I'espécie gasosa, D" és el coeficient
de difusié de la capa de difusi6 gasosa, en m* s* i Sg; és la font addicional d’espécies.
Aquest darrer terme és zero en totes les parts de la pila excepte en les capes del
catalitzador, on les espécies sdn consumides i creades en les reaccions electroquimiques
(apartat 3.2.4). Pel cas de I'hidrogen i 'oxigen, es té:

. M

Sup = -la it 3-10
. M

SS,OZ =l 422 3-11

On i, i i; sOn les densitats de corrent a I'anode i al catode, respectivament, en A m?>. Més
endavant es detallara la formulacié d’aquests dos parametres.

3.4.1.5. Conservaci6 de la carrega

L’equacio de la conservacié de la carrega descriu el transport de la corrent en una pila de
combustible. Per la corrent electrica es té:

0o 0g)=S, 3-12
De forma similar, per la corrent idnica es té:

0do 0g,)= S 3-13

Els termes o™ i 0" s6n la conductivitat eléctrica en la fase solida i la conductivitat idnica a

la fase electrolitica, respectivament, expressats en S m™. @ és el potencial eléctric de la fase
solida en V, @, és el potencial ionic de la fase electrolitica en V i S, és el terme de font, que
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representa la corrent volumetrica de transferencia i que és nul fora de les capes del
catalitzador.

3.4.1.6. Transport massic i electric als electrodes

Tal i com ja s’ha vist en la secci6 3.1.4.1, els eléctrodes es basen en una substancia porosa
gue actua de medi per al transport dels gasos combustible i oxidant. Per calcular el flux
massic de gas hi ha tres models possibles [4], perd només es donaran detalls dels dos més
importants:

» LalLlei de Fick: és el model més simple de difusié, ja que homés contempla el cas de
difusi6 amb dues espécies gasoses. La seguent equacié representa la Llei de Fick
en forma diferencial [17]:

On c és la concentracid molar total en mol m=, Dj és el coeficient de difusio (o
difusivitat) en m? st i x és la fracci6 molar del gas. N; és el flux massic difusiu i
s’expressa en kg m? s™. La Llei de Fick es pren com a model de transport massic en
el present estudi. En el cas que es vulgui modelar una mescla gasosa de tres 0 més
components (i.e., aire humit), cal utilitzar una equacié multicomponent tal com la de
Stefan-Maxwell.

* Model d'Stefan-Maxwell: com ja s’ha explicat, aquest model s’utilitza en cas de tenir
sistemes amb diversos components. En el cas de tenir N especies diferents, es
defineix el gradient de la fraccié molar de I'espécie i com [17]:

N
- S (N —xN i
Ox, = ;qu (x, N, - xN;) 315

Tal i com ja s’ha comentat, el terme Dj fa referencia a la difusivitat binaria (difusio
entre I'especie i i 'espécie j). L'estudi present t&é com a objectiu presentar un model
simplificat, de manera que en les seccions posteriors ja s'explicara quins valors
s'utilitzen pel parametre D;. Per a una informaciéo més detallada d’aquest terme i la
seva relacié amb diversos parametres fisics, consultar [17].

» El tercer model és el model del Dusty Gas, o de la pols de gas, que és una variant
del model de Stefan-Maxwell amb l'afegit que té en compte la difusié de Knudsen [4].
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Pel que fa al transport de carrega, les equacions que modelen el moviment dels electrons a
través dels electrodes i el moviment dels ions a través de I'electrolit es basen en la Llei
d’Ohm, un balang de carrega i les equacions de conservacio de la carrega. D’entrada, es
defineixen la corrent eléectrica i la corrent ionica com:

i, =-0 Mg, 3-16
i, =-c" Mg, 3-17

Aquestes dues equacions, com es pot veure, es basen en la Llei d'Ohm en forma diferencial.
Els termes i. i i; sOn la corrent eléctrica i la corrent ionica, respectivament, ¢ és el
corresponent potencial i ¢® és la conductivitat. La relacié entre ambdues corrents és
evident; en el cas de la pila PEMFC, a la capa activa de I'anode s’hi desenvolupa la reaccio
de dissociacio de I'hidrogen (apartat 3.2.4), mentre que a la capa activa del catode els
protons, els electrons i I'oxigen es combinen per formar molécules d’aigua. Per tant, la
corrent total generada a I'anode ha de ser igual a la corrent consumida al catode, o el que és
el mateix:

Oi, +0i, =0 3-18

Finalment, la conservacié de la carrega es descriu mitjiancant les equacions 3-12 i 3-13,
presentades a I'apartat 3.4.1.5.

3.4.1.7. Transport massic i idnic a I'electrolit

Per tal de modelar el transport dels ions a l'electrolit, cal plantejar i resoldre un seguit
d’equacions que ja s’han presentat en les seccions anteriors: les equacions 3-12 i 3-13, i les
equacions 3-16 i 3-17. En el cas concret de la pila PEMFC, cal tenir en compte un fet
addicional. Per tal que la membrana pugui transportar ions hidrogen ha d’estar hidratada, de
manera que és necessari fer un calcul del perfil de l'aigua a I'electrolit. Tot i aixi, el model
que es presentara tindra com a hipotesi que el contingut d’'aigua de la membrana és
constant en tot moment.

3.4.2. Equacions termodinamiques

A la secci6 3.1.3 s’han presentat diversos conceptes basics de la termodinamica de les piles
de combustible. Un dels conceptes és el potencial de Nernst, que, com ja s’ha comentat, és
el potencial ideal en circuit obert de la pila. Es clar que les condicions de treball dels diversos
tipus de piles de combustible son forga diferents entre si. Per tal de calcular el potencial de




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjancant el Métode dels Elements Finits Pag. 47

Nernst per una pila en unes condicions qualssevol de pressio i temperatura, cal aplicar la
seguent equacié [2], [3], [4], [5]:

p )
E=E ———In - 3-19
" n[F H[pOJ

On E és el voltatge real de la pila, E; és el voltatge en condicions estandard (secci6 3.1.3), R
és la constant universal dels gasos, T és la temperatura absoluta, n és el nombre d’electrons
intercanviats a la reaccid, F és la constant de Faraday, p; és la pressio parcial del gas “i” i po
és la pressio de referencia. Per la formulacio de I'equacié anterior, s’ha tingut en compte que
els gasos es comporten com a gasos ideals, ja que en general, les pressions a les que
arriben els gasos no son gaire elevades. De I'equacié 3-19 es pot veure que el potencial

d’'una pila de combustible és funcié de la temperatura i la pressié dels gasos reactius.
3.4.3. Equacions electroquimiques

En aquest apartat es presenten les diverses equacions electroguimiques que es necessiten
per modelar les corrents i els potencials de la pila de combustible. Tal i com ja s’ha vist a la
seccié 3.2.4, en una pila PEMFC hi ha dues reaccions separades on hi ha un intercanvi
d’electrons. Aquest tipus de reaccions sén les reaccions de reduccio-oxidacié o redox, on
una substancia anomenada reductor allibera electrons (s’oxida) i els cedeix a una altra
substancia anomenada oxidant (es redueix).

3.4.3.1. Cinetica de I'eléectrode

El desenvolupament de les reaccions electroquimiques en les capes del catalitzador es
manifesta amb la transferencia d’electrons i en un canvi de I'energia lliure de Gibbs (apartat
3.1.3). El ritme al que es desenvolupen aquestes reaccions ve donat pel consum o
l'alliberament dels electrons, és a dir, de la corrent eléctrica. Segons la Llei de Faraday, la
densitat de corrent (corrent d’electrons o ions per unitat d'area) €s proporcional a la carrega
transferida i al consum del reactiu per unitat d’area [4], [18]:

i=n(FI[]j 3-20

On i és la densitat de corrent en A m?, n-F és la carrega transferida per unitat de massa en
C mol™ij és el flux de reactiu per unitat d’area, en mol s m®. En I'equilibri, les reaccions de
reduccid i d’oxidacié sén simultanies, de manera que els reactius es van consumint al mateix
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ritme. El consum del reductor i de I'oxidant és proporcional a la seva concentraci6 [18], de
manera que es pot escriure:

Jr =k¢ [Coy 3-21
Jp =Ky [Cre 3-22

On ks i k, s6n els coeficients de velocitat de la reaccid d’oxidacié i de reduccié en s?,
respectivament, i Co, i Cre SON les concentracions superficials dels reactius en mol m?. La
diferéncia entre els electrons cedits i els electrons consumits és la corrent generada, que es
pot escriure combinant les equacions 3-20, 3-21 i 3-22:

i =n[F Ok, [Co, —k, [Cre) 3-23

Com s’ha esmentat anteriorment, en I'equilibri, les dues reaccions tenen la mateixa velocitat i
per tant, la densitat de corrent és nul-la. La velocitat a la que ambdues reaccions es
desenvolupen en I'equilibri s'anomena densitat de corrent d'intercanvi. D'altra banda, els
coeficients de velocitat de la reaccié depenen de I'energia lliure de Gibbs:

k= K T Edaxp(—ﬁj 3-24
h RO

On kg és la constant de Boltzmann (1,3805 - 10%° J K™) i h és la constant de Planck (6,621 -
103* J s™). Per les reaccions de reducci6 i oxidacio, I'energia lliure de Gibbs es pot escriure
com:

AG =AG,, - o, [F [E 3-26

AG =AG,, +ap, [F [E 3-25

On el terme 4G, fa referéncia a la part quimica de I'energia lliure de Gibbs [18], a és el
coeficient de transferéncia, F és la constant de Faraday i E és el potencial. Substituint
cadascuna de les expressions de I'energia lliure de Gibbs a I'equacio 3-24, es té:
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Ky =Ko &xp{—%) 3-27
Ky = Kop E@xp{%} 3-28

Un cop conegudes les expressions d’ambdds coeficients, es poden substituir a I'equacio
3-23, resultant:

. ag.FE ao, FLE
i=nlF [Ekaf [Co, @xp(—ReR—Erj ~Kop [Cre Eaxp(oR—D_H 3-29

Com ja s’ha comentat anteriorment, en I'equilibri la densitat de corrent é€s nul-la i el potencial
val E. En aquest cas, partint de I'equacié anterior, es té que la densitat de corrent
d’intercanvi val:

3-30

. Qe F [E ao [FE
i =nCF Ky [Coy @xy{—%) =n[F K, [Cge @X{M]

RO

Finalment, si es combinen les equacions 3-29 i 3-30, es troba la seglient expressio:

i =i, [Eexp[—%j —ex;{%ﬂ 3-31

Aquesta equacid es coneix com I'equacié de Butler-Volmer, i expressa la relacié existent
entre la densitat de corrent i el potencial d’'una pila de combustible. La diferencia entre el
potencial E i el potencial reversible E, s’anomena sobrepotencial, i és la diferencia de
potencial necessaria per tal que la pila generi corrent. L'equacié 3-31 és valida tant per
'anode com pel catode i, seguint les simplificacions de [18], es poden deduir les dues
expressions seguents:

ia = _iO,a @X{ T oxa [FF\EQEEra - Er,a )j 3-32

i =i, @Xp(_ e, (F IE, ‘Ern)j

RO




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjancant el Métode dels Elements Finits Pag. 50

Cal observar que el signe de la densitat de corrent a I'anode és negatiu, fet que indica que
els electrons surten de I'electrode, i a I'inrevés en el cas del catode. Pel que fa al terme de la
densitat de corrent d'intercanvi, cal tenir en compte la seva expressio per qualsevol pressio i
temperatura [4], [18]:

o P E T
i =it @, L, [ﬁwj exp{— REF Eﬁl_TWH 3-34

On igef és la densitat de corrent d'intercanvi de referéncia (a 298K i 101325Pa) en A m?, a,

és l'area especifica del catalitzador en m? kg” (els valors oscil-len entre 60000 i 100000
[18]), L. és la carrega del catalitzador en kg m™ (tipicament es troba entre 0,03 i 0,05 per
catalitzadors de plati [18]), P és la pressié parcial del reactiu en Pa, P* és la pressié de
referéncia del reactiu, y és el coeficient de pressid, que en general val 1, E; és 'energia
d’activacié en J mol™ i T és la temperatura de referencia, normalment 298K. La densitat de
corrent d’'intercanvi és una nocié de la disponibilitat de I'electrode per generar corrent; és a
dir, per qualsevol sobrepotencial, a més densitat de corrent d’intercanvi, més corrent és
generada per la pila.

3.4.3.2. Pérdues de voltatge

Tal i com s’ha comentat en I'apartat 3.1.53.1.3, la resposta de la pila de combustible es veu
afectada per una série de pérdues, que es poden classificar en perdues d’activacio, perdues
ohmiques i pérdues de transferencia massica. Els dos darrers tipus de pérdues es tractaran
en les seccions 3.4.4 i 3.4.5, respectivament. Les pérdues d'activacié estan relacionades
amb el sobrepotencial de la pila, necessari per vencer I'energia d’activacio i iniciar aixi la
reaccio electroquimica. Aillant el sobrepotencial de les equacions 3-32 i 3-33, es troben les
expressions corresponents a les perdues per activacié a I'anode i al catode, respectivament:

AVacna =E,-E.= Rl?II-F Dh(LJ %
Y aa IO,a

AV =E,-E,, = RE_F nh[;} 3-36
’ ac IO,c

Tal i com es descriu en [18], la densitat de corrent d'intercanvi a 'anode és diversos ordres
de magnitud més gran que la del catode (10° A m? en el cas de 'anode i 1 A m? en el cas
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del catode), de manera que el sobrepotencial en I'anode és molt menor i, per tant, també ho
sbn les pérdues per activacié. El fet que el sobrepotencial del catode sigui elevat implica que
la reaccio de reduccié de I'oxigen sigui molt més lenta que no pas la reaccié d'oxidacié de
I'hidrogen. Finalment, les equacions 3-35 i 3-36 es poden simplificar més, prenent la forma
de I'equacio de Tafel [3], [4], [18]:

AV, =a+bllog(i) 3-37

3.4.3.3. Peérdues per corrents internes i corrents ¢ reuades

L’electrolit o membrana és un medi que no condueix electrons ni permet la difusié dels
gasos reactius. Tot i aixi, la impermeabilitat no és perfecta i hi ha una petita part de
I'hidrogen que difon directament cap al catode. D’aquesta manera, els electrons troben una
via de pas alternativa a la del circuit amb la carrega, disminuint aixi el rendiment de la pila.
Cal dir, pero, que aquestes perdues son negligibles durant el funcionament de la pila, i que
esdevenen importants nhomés quan les densitats de corrents son realment reduides o quan
la pila es troba en situaci6 de circuit obert.

3.4.4. Equacions del transport de carrega
3.4.4.1. Pérdues de voltatge

Les pérdues de voltatge degudes al transport de carrega es manifesten en la resistencia al
pas d'ions per part de l'electrolit i a la resisténcia al pas dels electrons per part dels
components conductors electrics de la pila. Les esmentades pérdues es poden formular
mitjancant la Llei d’Ohm:

AV, =ilR, 3-38

act

On i és la densitat de corrent en A m? i R, és la resisténcia equivalent en Q m? que és la
suma de la resisténcia eléctrica, la resisténcia ionica i la resistencia de contacte. Comparada
amb les altres dues, la resisténcia eléctrica es pot menysprear. Els valors tipics de les
resisténcies ionica i de contacte sén de 0,15 Q m? [18].

3.4.4.2. Transport ionic

Els ions es mouen a través de la membrana mitjancant dos mecanismes. D’'una banda, es
mouen a través de I'estructura quimica del Nafion (apartat 3.1.4.2), gracies als grups d’acid
sulfonic que proporcionen un lloc pel transport dels protons. D’altra banda, els protons tenen
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un métode alternatiu per a moure’s a través de la membrana: les molécules d’aigua. Ja sigui
mitjancant la hidratacié dels gasos reactius o aprofitant la mateixa aigua formada al catode,
els protons es poden enganxar a les molécules d'aigua per formar ions hidroni (H;O"),
essent aixi transportats dins la fase aquosa. Per aquest motiu és tant important que la
membrana estigui ben humidificada, ja que siné la seva conductivitat es veu reduida
drasticament. Ja que en el model de la pila es fara la simplificaci6 de que el contingut
d’aigua és constant, no s’entrara en més detall en la formulacié d’aquest apartat. Si es vol
consultar més informacié d’aquesta seccid, consultar [4] capitol 7.

3.4.5. Equacions dels transport de massa

El transport massic dels reactius és un aspecte essencial a I'nora de millorar la resposta
d’'una pila de combustible, ja que la concentracié dels reactius a les capes del catalitzador (i,
per tant, el rendiment de la pila) en depén directament. El transport de massa es pot dividir
en dos grups; d'una banda hi ha el transport en els canals de flux, per on circulen els gasos
reactius per arribar fins a I'electrode. D’altra banda, hi ha el transport en els electrodes. Com
gue en el present projecte es pretén modelar una cel-la unitaria, només s’explicara el
transport en els electrodes. Per a més informacio sobre el transport dels gasos reactius en
els canals de flux, consultar [4] capitol 8.

Tal i com s’ha vist en l'apartat 3.4.2, 'equacié de Nernst mostra la influencia de la pressio en
el voltatge de la pila. En altres paraules, a mesura que es consumeixen els reactius
disminueix la seva concentracio, fet que implica una reduccio en la seva pressio i, per tant,
del voltatge. D'aquesta manera, si no s'alimenta adequadament la pila amb els reactius, el
rendiment es veu greument afectat. Les pérdues de voltatge per transport de massa
segueixen, doncs, I'equacio de Nernst:

av, =T uh[&] 3-39
nF C

On C, és la concentracié del gas reactiu i C; és la concentracido del gas a la capa del
catalitzador, ambdés variables en mol m™. Notis que en aquesta equacié s’han escrit les
concentracions enlloc de les pressions. Com que una de les hipotesis dels gasos és que
tenen comportament ideal, és equivalent escriure el quocient de concentracions que el de
pressions. Pel que fa al transport dels gasos en els electrodes, es considera que es mouen
per difusié segons la Llei de Fick [3], [4], [18]:

N = AD ELO;C‘) 3-40
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On N és el flux de gas reactiu en mol st A és l'area activa de I'electrode en m?, D és el
coeficient de difusié en m? s i 3 és el gruix de material que travessa el gas durant la difusio.
Tornant a l'equacié 3-20, en una pila en estat estacionari, el consum de reactius en la
reaccio electroquimica és proporcional al flux difusiu:

N = 1A 3-41

Combinant les equacions 3-40 i 3-41 es troba la seglient expressié que relaciona la densitat
de corrent amb les concentracions dels gasos reactius:

i:nD:D)E-‘CO%C‘) 3-42

Com es pot veure, la densitat de corrent i la concentracio a la superficie estan relacionades
de forma que si una creix, l'altra disminueix. En el cas limit, la densitat de corrent no pot
créixer més si C; és nul-la, ja que no hi ha gas per poder dur a terme la reaccié. Aquesta
corrent es coneix com la corrent limit, i val:

j -NF DI, 3-43
0
Dividint les dues darreres equacions es troba que:
_L:CO_Ci :1_& 3-44
I Co Co
O, equivalentment:
So_ L 3-45

Substituint el quocient de concentracions en 'equaci6 3-39 es té:

AVm = E D]n[l—l_j 3-46
nCF i, -l
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Aguesta equacio és I'expressio basica per les pérdues de voltatge degut al transport massic.
Tal i com es pot veure, les perdues esdevenen importants a mesura que la densitat de
corrent s’acosta al seu valor limit. De forma inversa, per valors petits de la densitat de
corrent les pérdues son practicament nul-les.

3.4.5.1. La corba de polaritzacio

En els darrers apartats s’han explicat els diversos tipus de pérdues de voltatge que es
troben a les piles de combustible. Tal i com s’ha avangat a l'apartat 3.1.3, la corba de
polaritzacio és la forma grafica de resumir les péerdues en una pila de combustible. En la
figura Fig. 15 es poden distingir clarament tres zones:

L e B ——————————
1.0 -
0.8 -

0.6 —

Cell voltage (V)

0.4 —

0.2 7

I I I I I
0 200 400 600 800 1000
Current density (mA cm2)

Fig. 15 — Corba de polaritzacié. Font: [3]

La primera zona esta marcada per una forta reduccié del potencial de la pila per a densitats
de corrent practicament nul-les, i correspon a les pérdues per activacié. La segona zona,
practicament lineal, correspon a les perdues ohmiques. Finalment, per a densitats de corrent
elevades, hi ha una drastica reduccié del potencial, que correspon amb les péerdues per
transport massic. La linia horitzontal discontinua representa el voltatge ideal de la pila.
Observis que la corba de polaritzaci6 comenca per sota d'aquest valor, degut a les
irreversibilitats inherents en la pila de combustible.
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3.4.6. Equacions de transferéncia de calor

Una manera d’augmentar l'eficiencia global d’'una pila de combustible és aprofitant la calor
generada en la reacci6 electroquimica per a cogeneracié. Tot i aixi, cal que la pila treballi a
altes temperatures (apartat 3.2) per a que es pugui generar una quantitat de calor suficient.
En el cas de la pila PEM, ja s’ha vist que la seva temperatura de treball no supera els 100°C.
Encara que en el present estudi es considera que la temperatura de la pila és constant i que,
per tant, no hi ha transferéncia de calor en el seu interior, a continuacioé es mostren algunes
nocions basiques del balang energetic en una pila qualsevol.

Donada una pila qualsevol, el combustible i I'oxigen entre en unes certes condicions T i P. A
més, l'oxigen té una certa fraccid molar (Xo,) i un flux massic determinat. Un cop els gasos
entren a la pila, reaccionen formant dioxid de carboni i vapor d’aigua. En el cas de les piles
MCFC i SOFC, tal i com s’ha vist en la seccio 3.2, sovint s'utilitzen hidrocarburs (tot que
també admeten hidrogen pur) com a combustible. Aleshores, es pot escriure:

C,H, +(a+g]02 - aCo, +g H,O 3-47

A continuacio es pot veure un esquema general de la pila de combustible amb els fluxos de
massa i energia:

Treball electric

CaHo () a T, P, Mcanp CO; (9)aT, P, Xcoz, Mcoz
Pila de

| >
combustible

Oz (g)aT, P, Xo2, Mo HO () aT, P, Xu20, Mh20
[

Calor

Fig. 16 — Diagrama dels fluxos energeétic i massic d’una pila de combustible




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjancant el Métode dels Elements Finits Pag. 56

El balang energétic de I'anterior diagrama és el seglent:

Z (hi )ent = z (hi )sort +W,, +Q 3-48

Com a energia d’'entrada al sistema es tenen les entalpies del combustible i I'oxigen.
L’energia de sortida consta principalment de tres termes: les entalpies dels productes de la
reaccio (dioxid de carboni i aigua), el treball eléctric produit i la calor generada per la reaccio.
L’entalpia d’'un gas es calcula mitjancant la segtent formula:

h=me, T 3-49

On m és el cabal massic del gas en kg s, ¢, és el calor especific en J kg™ K" i T és la
temperatura en K. Com que la pila de combustible és un sistema obert, és a dir, que la
massa dels gasos no és constant siné que tenen un cabal massic constant, I'entalpia ve
donada en watts (W). L'expressié 3-49 és valida pel combustible, per l'oxigen i pel dioxid de
carboni. En el cas de l'aigua, I'expressio és equivalent, pero si 'aigua es troba en estat
vapor, aleshores cal afegir-hi la calor d’evaporacio:

h=Mys0 (€20 T +Ah, 3-50
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4. Introducci6 al Metode dels Elements Finits

El Métode dels Elements Finits (MEF) és una eina matematica que permet analitzar una
gran quantitat de problemes, des de I'andlisi d'una biga simple fins a I'estudi aerodinamic
d'un avié. Classicament, el MEF era utilitzat en la resoluci6 de problemes de caire
estructural. Avui en dia, gracies a la millora de les eines informatiques, el MEF esta
esdevenint un mitja de resolucid6 molt potent de problemes de diverses disciplines, com
poden ser 'estudi de fluids, problemes de transferéncia de calor, de camp magnetic, etc. El
present capitol pretén resumir a grans trets el MEF, destacant-ne aquells aspectes més
rellevants de cara a I'estudi d’'una pila de combustible.

4.1. Nodes i Elements. Discretitzacio de sistemes ¢ ontinus

En la resolucié del comportament d’'un sistema determinat, es pot dividir el sistema en
diverses parts per a simplificar la seva modelitzacié. Cadascuna d’aquestes parts s'anomena
element i és la unitat basica que forma el sistema. Un element pot ser uni, bi o
tridimensional. El cas més senzill és l'element unidimensional, representat per un sol
segment [19]:

©, O

Fig. 17 — Element unidimensional

En lanterior figura es poden veure dos punts que delimiten I'element. Aquests punts
s'anomenen nodes i representen els punts d’estudi del sistema. Depenent de la tipologia del
problema, se’ls hi poden assignar certes variables com per exemple el desplacament, la
temperatura, la velocitat, el potencial, etc. Un node pertany, com a minim, a un element i
sovint en pertany a diversos, ja que representa un punt d'unio entre ells.

Un sistema on les diverses parts o elements es troben clarament diferenciats s’anomena
sistema discret, i la seva resolucié es limita a un sistema d’equacions lineals la solucié del
gual sén, com ja s’ha dit, variables relacionades amb cada node. Cadascuna d'aquestes
variables s’'anomena, també, grau de llibertat.

D'altra banda, un sistema on no es poden diferenciar de forma clara els diversos elements
s’anomena sistema continu. La seva resoluci6 es basa en un sistema d’equacions
diferencials en derivades parcials i és forca més complex que no pas el cas discret. Si es
busca un solucié exacta d’aquest sistema, pot ser que sigui un procés massa laboriés o que,
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fins i tot, ni tan sols tingui solucié. Una manera de pal-liar aquest problema és aproximar el
sistema d’estudi, de manera que enlloc de molts o infinits graus de llibertat, se’n tinguin un
nombre reduit. Evidentment, la solucié no sera exacta, pero sera suficientment aproximada
per entendre la resposta del sistema. El procés que es basa en aproximar un sistema
continu per un de discret s'anomena discretitzacié [19]. Un exemple de sistema continu és
un vehicle desplacant-se a velocitat constant, i del que se’n vol obtenir el perfil de velocitats
de l'aire que 'envolta.

4.2. Passos del MEF

Independentment de la naturalesa del problema, el Métode dels Elements Finits té una serie
d’'etapes 0 passos que son invariants. En linies generals, es pot resumir el MEF en tres
passos: el preprocés, la solucid i el postprocés. A continuacio es descriu cadascun d’aquests
passos de forma general. Per tal de fer aquest apartat el més visual possible, es seguira un
procés de modelitzacié del flux d’aire que circula al voltant d’'un cilindre que es mou a
velocitat constant.

Abans de procedir amb la descripcid, pero, cal tenir present que encara que la majoria de
problemes existents sén en tres dimensions, molts d’ells es poden simplificar en problemes
en dues dimensions i fins i tot en una. Simplificar el problema és un pas previ al MEF i, tot i
gue no és sempre necessari, sovint €s recomanable ja que aporta una solucié prou bona i
estalvia temps d’estalvi i esfor¢cos innecessaris. Malgrat tot, el MEF és un métode de calcul
utilitzat en diversos programaris, com poden ser Ansys, Nastran o GiD.

4.2.1. Preprocés
El preprocés és l'etapa inicial del MEF i es divideix en diversos passos:

e Cal tenir un model matematic que descrigui el comportament del sistema que es vol
analitzar. A més, s’han de tenir clares les diverses variables que intervenen en el
problema i totes les propietats dels materials necessaries per a la resolucié del
sistema.

» Un cop es disposa del model matematic, es defineix la geometria del problema. En
casos de geometria molt complexa, com és el cas vehicles, es pot fer un disseny
assistit mitjancant programari CAD o similar. La figura seglient mostra la geometria
definida pel cas concret del flux envoltant un cilindre.
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Fig. 18 — Geometria definida

» Definida ja la geometria, es procedeix a la discretitzacio de la mateixa. Com ja s’ha
explicat anteriorment, discretitzar vol dir dividir el domini del sistema en un cert
nombre d’elements finits. El resultat és un conjunt anomenat malla d’elements finits.
Per aquest motiu, aquest pas normalment s'anomena mallat. La figura segient
mostra la geometria anterior mallada.
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Fig. 19 — Geometria mallada

Gracies al programari existent d’Elements Finits, el mallat sol ser un procés senzill, fins i tot
automatic. A la figura anterior es poden distingir els diversos elements, on n’hi ha de diferent
mida. Depenent del tipus de problema, pot ser necessari fer un mallat meés fi (elements de
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mida més petita) en zones on interessa tenir resultats més exactes. Resulta intuitiu, doncs,
gue una mida més petita d’element déna resultats més exactes, pero fa créixer el temps de
calcul. Amb la geometria mallada es pot passar, aleshores, a la resolucio del problema.

4.2.2. Solucio

Tal i com s’ha explicat anteriorment, la resolucio del problema concret consisteix en resoldre
un sistema d’equacions en derivades parcials on es tenen tantes incognites com nombre de
nodes hi hagin. Es clar que aquest calcul es realitza mitjangant programari d’Elements Finits.
Quan ja es disposa de la solucid, es procedeix amb el postprocés.

4.2.3. Postprocés

En aquesta etapa els resultats obtinguts s6n exposats de forma grafica, ja que resulten més
facils d'interpretar. Els mateixos programaris d’Elements Finits ja disposen d'eines del
tractament de la solucio i el seu postprocés. En I'exemple que s’ha estat seguint, es volia
coneixer la pressio i la velocitat de I'aire quan passen al voltant del cilindre. Les segtients
figures mostren els resultats esmentats:

Pressure (Pa)

0.6804
0.53159
I 0.37379
-0.21598
0.058178
-0.099627
-0.25743
-0.41524
-0.57304
-0.73084

Fig. 20 — Pressio6 de l'aire al voltant del cilindre en Pa

El codi de colors ajuda a veure les zones on la pressio és baixa (amb tonalitats blavoses) i
les zones corresponents a altes pressions (marcades amb colors vermellosos).
Equivalentment es pot veure amb la velocitat, com és el cas de la figura seguent:




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjangant el Métode dels Elements Finits Pag. 61

v
1.4523
1.2909
l 1.1295

- 0.96818

0.80681
0.64545
0.48409
0.32273

0.16136
0

Fig. 21 — Modul de la velocitat de l'aire al voltant del cilindre en m s™

Una alternativa pot ser veure la velocitat com a vector, i aixi poder veure la seva direccio i
sentit:

¥

ivIviYiv
¥

Fig. 22 — Vectors de la velocitat de l'aire al voltant del cilindre

4.2.4. |Interpretacio i analisi

El Métode dels Elements Finits acaba amb la interpretacio i I'analisi dels resultats obtinguts
en el postprocés. En els casos de disseny d’'estructures, el MEF ajuda a veure quines son
aquelles seccions que pateixen més esfor¢ i aquelles que practicament no en reben. La
correcta interpretacio dels resultats pot portar a millorar I'estructura en aquells punts critics i
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estalviar material en aquelles zones on no n’és tan necessari. Per tant, els Elements Finits
no només sén una eina d'analisi i de simulacio, siné que poden donar peu a la optimitzacio
de materials i, consequentment, una reduccié en el cost de I'objecte d’estudi.

4.3. L'’Equacio de Poisson

L’equacio de Poisson representa matematicament el comportament de molts problemes
fisics [19]. A continuacio es presenta I'equacio en els casos d’'una, dues i tres dimensions:

2
kf?.0=0 4-1
dx?

2 2
kB 2k 2ig=0 4-2
dx? dy?

2 2 2
qu ¢)+kEg ¢+kEg ¢+Q:O 4-3
dx? dy? dz?
Alternativament, pero, es pot escriure I'equacié de Poisson en la seva forma generalitzada:

kM?p+Q=0 4-4

El terme @ correspon a la variable incognita del problema. El parametre k és un coeficient
relacionat amb una propietat del sistema (en el cas de la pila de combustible, per exemple,
és la conductivitat eléctrica). El terme Q s’anomena terme de font i 0% és 'operador laplacia.
Es important remarcar que, tot i que ho sembla, els termes k i Q no sén constants: poden
dependre de la posicid, de la variable incognita i fins i tot de les seves derivades. En els
darrers dos casos el problema deixa de ser lineal.

4.4. Condicions de Contorn

Per tal que un problema quedi ben definit, les equacions matematiques que governen el
sistema no soén suficients. Cal definir el que s'anomenen condicions de contorn. Les
condicions de contorn soén restriccions de les variables incognita en el contorn del domini
definit en el preprocés. A continuacié es presenten els diversos tipus de condicions de
contorn.
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4.4.1. Condicions de Dirichlet

Les condicions de Dirichlet representen una restriccié de la variable incognita degut a que té
un valor fix en una part del domini. En general son de la forma:

go:gZ( 4-5

xyz)

Un exemple clar és, en un problema de transferéncia de calor, si es coneix la temperatura
en un punt concret o, senzillament, si hi ha una zona del domini on la temperatura és

constant. El terme ¢ representa el valor concret de la incognita @en el punt (x,y,z) i pot ser

una constant o una funcié de la posicié. Les condicions de Dirichlet, aixi com la resta de
condicions que s'explicaran, es poden aplicar tant en punts, com en linies, superficies i
volums.

4.4.2. Condicions de Neumann

Les condicions de Neumann estan relacionades amb la variacié d’'una variable en una certa
zona del domini. Normalment es troben en la forma seguent:

4-6

En aquest cas el flux de la variable @ es condiciona en la direccié x. Malgrat tot, es pot
imposar una condicié semblant en la direccié y o en la direccio z. El terme q representa el

valor del flux en la direcci6 especificada, i pot ser una constant o una funcié de la posicio.
4.4.3. Condicions de Robin

Les condicions de Robin o condicions mixtes es poden resumir com una combinacio de les
dues darreres condicions, ja que relacionen el valor de la variable i el seu flux. Normalment,
aquest tipus de condicions es troben en problemes de difusid, on la variable incognita és la
concentracié d'una determinada substancia. La seva forma general és la segient:

El terme a pot ser tant una constant com una funcié de la posicio, i n és el vector normal
associat a la frontera del domini. La derivada parcial de la variable respecte aquest vector no
representa res més que la component normal del vector gradient de la variable.
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5. El programari GiD i el modul Tdyn

5.1. GiD

GiD és un programari comercial dedicat a la definicio, preparacié i visualitzacié de les dades
relacionades amb la simulacié numérica. Les dades inclouen la definicié de la geometria, els
materials, les condicions, la informacié de la solucié i altres parametres. El programari pot
generar una malla per elements finits a partir d'una geometria definida (preprocés), pot
realitzar la simulaci6 numerica (calcul) i aleshores visualitzar els resultats de l'analisi
(postproceés).

A I'hora de definir la geometria, el programa treballa d’'una manera semblant a un programari
CAD (Disseny Assistit per Ordinador, o Computer Aided Design en anglés). Els materials,
les condicions i els parametres de la solucié es defineixen amb la geometria en si, i el mallat
es fa només quan el problema s’ha definit per complert.
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Fig. 23 — Aparenca de GiD. Peca fabricada per estampat, un cop mallada
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GiD és un programari que pot ésser personalitzat i configurat pels usuaris de manera que es
poden generar les dades pels propis moduls de resolucid. Aquests moduls s’han d’incloure
amb el programari GiD. Alguns d’aquests moduls que es troben disponibles sén:

» Ram Series: entorn d’analisi estructural tridimensional per al calcul de solids i bigues
utilitzant el Metode dels Elements Finits

 Tdyn: entorn per lanalisi computacional fluido-dinamic (Computational Fluid-
Dynamics, CFD), simulacié multi-fisica i calculs de la interaccié fluid-estructura, basat
en el Métode d’Elements Finits estabilitzat (FIC-FEM).

* Vulcan: és un programari d’elements finits dissenyat com a eina de prediccié de
defectes en la fosa per I'enginyeria, per tal de corregir i/o millorar el procés de fosa,
fins i tot abans de la produccié dels prototips d'assaig.

» Stampack: programari de simulaci6 del conformat de metalls per a diverses
aplicacions industrials.

* ATILA: és un programari delements finits per landlisi  d'estructures bi i
tridimensionals basades en materials intel-ligents. Les llibreries inclouen
formulacions per als seglients materials: elastic, compost, piezoeléctric, aliatges amb
memoria de deformacié i liquids. Les aplicacions d’ATILA sén: sonars, actuadors
piezoelectrics, dispositius ultrasonics, motors piezoeléctrics, transformadors
piezoelectrics, sensors i molt més.

* SciFEA: super-operador del sistema d'analisi d’elements finits per [I'elasticitat,
mecanica  viscolestica, mecanica  estructural, transferencia de calor,
electromagnetisme, acoblament fluid-solid i mecanica de solids no lineals.

» ATENA: programari per I'analisi d'estructures de formigd i formigd armat. ATENA
simula el comportament real de les estructures de formig6 i formigd armat incloent la
fissura del formigo, el trencament i el rendiment del refor¢. Proporciona als enginyers
i enginyeres la capacitat de controlar i verificar les seves estructures de formigé en
un entorn grafic facil d'utilitzar.

* GiD-CeM: és una eina potent i de facil Us pel modelat i simulacié de problemes
electromagnétics.

De I'extensa varietat de moduls que presenta GiD, el més adient per la modelitzacié de les
piles de combustible és Tdyn.
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5.2. Tdyn

Tal i com s’ha introduit en la secci6 anterior, Tdyn és un entorn per a la simulacié multifisica,
utilitzant un Meétode dels Elements Finits estabilitzat. Inclou diversos moduls que permeten
resoldre problemes de transferéncia de calor tant en solids com en fluids, turbuléncies,
adveccio d’espécies en solids i fluids i problemes de superficie lliure. A més, Tdyn inclou un
entorn complert per a la definicié de les dades i de la geometria, i del postprocés de I'analisi
de resultats, basat en el sistema personalitzat de GiD.

Utilitzant Tdyn també és possible configurar equacions en derivades parcials (EDP)
addicionals definides per l'usuari, resolent-les tan en materials solids com fluids i acoblant-
los amb gualsevol dels altres problemes. Tdyn també es pot utilitzar per simular problemes
on hi ha deformacio de la malla, com pot ser el moviment d’'un cos. A continuacié es detallen
les capacitats de cada modul de Tdyn:

e Modul Fluid Flow: s'utilitza per a la resoluci6 de problemes de flux de fluids
incompressibles o lleugerament compressibles, tenint en compte efectes turbulents.
També s'utilitza per a la resolucié de problemes de fluxos en medis porosos (Stokes)
solids. Les propietats fisiques utilitzades en aquest modul es poden definir en termes
d’'una altra variable del problema.

e Modul Heat Transfer: s'utilitza per problemes de transferencia de calor en fluids i
soOlids. Les propietats fisiques utilitzades es poden definit en funcié d'una altra
variable del problema.

e Modul Species Advection: aquest modul pot resoldre problemes d’'adveccié
d’espécies en fluids i de problemes de difusié en el cas de solids. Es poden definir
noves especies el comportament de les quals es pot acoblar entre elles o amb
qualsevol altra variable (velocitat, pressid, temperatura...) utilitzada en Tdyn. Les
propietats fisiqgues emprades es poden definir en termes de qualsevol altra variable
del problema.

* Modul PDE’s Solver: és el modul utilitzat per a la resolucié de problemes amb EDP’s
definides per l'usuari, tant en fluids com en solids. Es poden definir tantes variables
com siguin necessaries i especificar i resoldre I'equacio diferencial que les governa.

* Modul Mesh Deformation: inclou totes les eines necessaries per a resoldre
problemes amb tecniques d’'actualitzacié de la malla. El médul compta amb moltes
d’aquestes técniques i amb algorismes arbitraris lagrangians eulerians (ALE) per a la
resolucié de sistemes d'equacions. En aquest cas, els problemes es limiten als
fluids.
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* Modul Free Surface-Transpiration: modul amb la capacitat de resolucié d’equacions
de superficie lliure, basades en la tecnica de transpiracié. Aquest modul és
especialment adient per resoldre problemes d’hidrodinamica naval.

e Modul Free Surface-Odd Level Set: modul dissenyat especificament per a resoldre
moviments grans o violents de superficies lliures.

\
l 0.58857
0.515
. 0.44143
- 0.36785
" 0.20428
. 0.22071
0.14714
0.073571

o

Fig. 24 — Simulaci6 del trencament d’un diposit

La Fig. 24 representa la simulacio del trencament d'un diposit. El requadre de
I'esquerra representa el diposit ple d’'aigua, i el requadre esquerre és aire, amb dos
obstacles al nivell inferior per fer més evident el moviment del liquid. La captura de
pantalla esta feta pocs instants després del trencament del diposit.

* Modul Ramseries: presenta un entorn avancat per I'analisi d’estructures basat en el
Métode dels Elements Finits.

Si es desitja una informacié més detallada tant de GiD com de Tdyn, consultar I'Annex A.
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6. Descripcid del model

Per a la modelitzacié de la pila de combustible s'utilitzaran tots els conceptes que s’han
introduit en els capitols anteriors. Com ja s’ha pogut comprovar, I'estudi de les piles de
combustible comporta un cert coneixement de nombroses arees de I'enginyeria. Per tant, el
model que es presenta a continuacié s’exposa de la manera més estructurada possible per
facilitar-ne la comprensio.

Dels diversos tipus de models que es poden seguir [21], s’ha escollit un model monofasic
bidimensional en estat estacionari. Un model monofasic no considera el contingut d’aigua de
la membrana com una variable, sind que se suposa constant, tal i com s’ha explicat en
l'apartat 3.4.1.7.

6.1. Simplificacions

Per tal de fer més facil la tasca de modelitzar la pila de combustible s’han fet algunes
simplificacions. Tot i que les simplificacions impliqguen certa inexactitud en els resultats,
redueixen forca les tasques de modelitzacié i calcul i el resultat final no es diferencia
excessivament dels resultats d'estudis anteriors, com es podra veure en el capitol 7. En el
present model s’ha suposat que:

» Les capes del catalitzador que es troben entre I'anode i la membrana i entre la
membrana i el catode tenen un gruix nul (tal i com s’ha vist en l'apartat 3.1.4.1, les
capes del catalitzador sén dos ordres de magnitud més petites que les capes de
difusié gasosa).

« Els eléctrodes s6n un medi homogeni. Es a dir, les propietats com per exemple
porositat o permeabilitat sén constants en qualsevol punt del material.

* Elgas d’entrada a 'anode és una mescla gasosa d’hidrogen humidificat (H,+H,O (g))
amb una concentracié constant i una pressié constants. De la mateixa manera passa
al catode, on el gas d’entrada és aire sec i es considera una mescla gasosa d’oxigen
i nitrogen (O,+N- (Q)).

* Ambdues mescles gasoses es consideren gasos ideals i son governats per les lleis
corresponents.

* Les fases gasoses que es desplacen per linterior dels porus es consideren fases
continues, i la seva velocitat es modela segons la Llei de Darcy (flux d'un fluid a
través d’'un medi pords) [17], [18], [22], [23], [24].
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» Les gotes d’'aigua generades a la capa activa i transportades a través del catode
tenen un volum nul (és a dir, es considera transport monofasic de materia).

6.2. Domini

Un cop s’han especificat les diverses simplificacions que es tindran en compte cal definir la
geometria que representa la pila de combustible. La forma del domini sera molt semblant al
perfil que es pot veure en la Fig. 3, amb I'anode a I'esquerra, la membrana al centre i el
catode a la dreta. Tot i aixi, tant 'anode com el catode es poden representar de formes
diferents. Segons es pot veure en [26] i [27], una de les formes possibles és representar-los
senzillament com dos rectangles. D’altra banda, a [22] i [23] queda palés que una altra opcid
és fer una diferenciacio clara entre les entrades i sortides de flux i el col-lector de corrent:

Sortida Entrada
— «— |

Anode ——» d’hidrogen d'oxigen
Col-lectors

Membrana ] de corrent

&«

Catode > Entrada Sortida
d’hidrogen d’oxigen

Fig. 25 — Possibles formes de la geometria de la pila

Com a geometria escollida per a la modelitzacié, finalment es pren la segona opcio, perquée
és la que permet diferenciar millor entre les diverses parts. A més, la geometria presentada
és més fidel a la realitat tal i com es pot veure en la figura seglient, on es mostra un
esquema general d'una pila de combustible i la part escollida com a domini [25]:
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e
-—

Load

Cutalyst

Fig. 26 — Part de la pila de combustible escollida per a la geometria del model. Font: [25]

Observis que es modela només una part de la pila de combustible, ja que es tracta d’'un
dispositiu amb nombroses simetries i per tant no és necessari fer un modelat global. Dels
diversos estudis que s’han realitzat [22], [23], [26], [27], es prenen com a mides les
seguents:

« Alcada de la cel-la: 2x10° m
« Amplada dels eléctrodes: 2,5x10* m
« Amplada de la membrana: 1x10* m

« Alcada dels col-lectors de corrent: 8x10* m

6.3. Variables

En total es prendran cinc parametres com a variables, que son els seguents:
* Pressio, P (Pa)
» Potencial electric o de la fase solida, ¢s (V)
» Fraccié molar de I'hidrogen, Xu2 (-)

» Potencial ionic o de la membrana, @, (V)
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» Fraccié molar de l'oxigen, Xo> (-)

Cadascuna d'aquestes variables té el seu domini d'aplicacid, ja que son variables
relacionades amb les espécies quimiques i, per tant, la seva existéncia esta condicionada
per la seva presencia. La seglent taula mostra la validesa de cada variable en funcié de les
tres zones marcades del domini:

Variable Anode | Membrana | Catode

Pressio (P)

Potencial eléctric (@s)

Fraccio molar hidrogen (Xu2)

Potencial ionic (@)

Fraccié molar oxigen (Xo2)

Taula 2 — Variables del model i domini d’aplicacié

La pressio és una variable relacionada amb els gasos. Per tant, on no hi ha gasos (és a dir,
a la membrana) la pressio deixa de ser-hi present. El mateix passa amb la fraccié molar: en
el cas de I'hidrogen, només es troba a I'anode i en el cas de I'oxigen, al catode. El potencial
eléctric també coincideix amb la preséncia dels gasos, aixi que només es troba a I'anode i al
catode. Finalment, el potencial ionic és complementari a I'electric: en la Gnica zona on no hi
ha electrons (és a dir, la membrana) és on es troba definida aquesta variable, relacionada
directament amb la preséncia dels protons o ions hidrogen.

6.4. Equacions

En aquest apartat s’exposen les diverses equacions que governen el comportament de la
pila de combustible. La majoria de les equacions ja han estat presentades en l'apartat 3.4,
de manera que no es fara una explicacio tan detallada. De la mateixa manera que en el cas
de les variables, les equacions valen només en determinades zones del domini. Per a
aquest motiu, es presentaran les equacions dins de cada divisié del domini en concret.
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6.4.1. Anode

En aquesta regié hi ha tres variables que sén P, @ i xu,. Per tant, es necessiten tres
equacions per a definir correctament el problema. La primera equacio és la 3-6 de I'apartat
3.4.1.1., que té la forma:

.05

Al tractar-se d’'un problema en estat estacionari i amb gasos ideals, la densitat no varia, aixi
gue la derivada temporal és nul-la. A més, no hi ha cap font de massa, aixi que el terme S,
també és nul. Per tant, 'equacio 6-1 pren la forma segient, que és I'equacioé de continuitat
de la massa:

Ofcv)=0 6-2

Notis el canvi del parametre densitat (©) per la variable concentracié (c). Tot i que son
conceptes equivalents, sovint es treballa amb la concentracié i no amb la densitat dels gasos
[26], [22], [23], [30]. La segona equacio és l'equacio 3-9, la de la conservacio de les
especies, presentada a l'apartat 3.4.1.4:

de px)

ot +H [ﬂVé‘p X ) = (D Dd:)ieff LI )+ S 6-3

Seguint les mateixes hipotesis que en I'equacio 6-1, aquesta equacio es pot expressar d’'una
forma més senzilla:

0y X, - DL (X, )=0 6-4

Aguesta equacio no és més que un balan¢ de massa de I'hidrogen. Per ultim, 'equacio 3-12
€s la que expressa la conservacio de la carrega, tal i com s’ha vist en I'apartat 3.4.1.5:

0des™ Mg, )=, 6-5

Com que no hi ha cap font de carrega, 6-5aquest terme s’anul-la i 'equacié queda en la
forma seguent:

0ot Mg )=0
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Queda, doncs, definit el problema a I'anode amb les equacions 6-2, 6-4 i 6-6, a falta de
definir les condicions de contorn, gue es veuran més endavant.

6.4.2. Membrana

El cas de la membrana és el més senzill ja que, al tenir només una variable definida en el
seu domini, ¢, només cal especificar-hi una equacio. De forma analoga al cas de I'anode,
es pot trobar I'equaci6 3-13 a I'apartat 3.4.1.5. Com que tampoc hi ha cap font de carrega,
I'equacié queda simplificada de la seglent manera:

0o Mg, )=0 6-7

Aquesta equacié modela el problema a la membrana de la pila de combustible.
6.4.3. Catode

En el cas del catode es procedeix exactament de la mateixa manera que en el cas de
'anode. La Unica diferencia és que de les tres variables, es canvia la fracci6 molar de
I'hidrogen (x42) per la de l'oxigen (Xo,). Aixi doncs, les tres variables presents en el catode
sén P, @s i X0z, i les equacions que governen aquesta regié son:

Ofcv)=0 6-8
0 v (& o, - ¢ (DEh Mxg, )= 0 6-9
Dot Mg )=0 6-10

6.4.4. Equacions Auxiliars

Tot seguit es presenten dues equacions per definir dos parametres que depenen
directament de la pressio, que soén la concentracié i la velocitat dels gasos. La concentracio,
en mol m™, es defineix com:

C=—— 6-11
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D'altra banda, la velocitat (en m s™) ve definida segons la Llei de Darcy, tal i com s’ha
explicat a I'apartat 6.1, i s'expressa com:

v=——L[TP 6-12
Y7

On k, és la permeabilitat del medi difusiu, en m?, i u és la viscositat dinamica en kg m* s,
Un cop definides totes les equacions necessaries, es defineixen les condicions de contorn.

6.5. Condicions de Contorn

L'explicacio de les condicions de contorn s’ha estructurat en cadascuna de les parts
principals de la pila de combustible, que s6n I'anode, la membrana i el catode. Tot i aixi, no
cal oblidar que en la simulacié amb Tdyn aquestes tres parts formen un sol domini.

6.5.1. Anode

En el domini de I'anode s’apliquen diverses condicions de contorn dels tipus que s’han
presentat en la seccié 4.4. A continuaci6 es mostra amb detall 'anode i les seves
respectives equacions de contorn:

PN

((og" e )m=0
(c8" W@ )m=o0 } { (cm)m=0

J

¢S:¢a\ r(agﬁ m%)m:ia

(cw)m=0 44 i

(v Oy, -~ (D, Mix,,, ) =0 |

la

2[F

" (v, - c DL, Mx,, )=
v H2 ~ CLDyp Xy, JLN =
(08" ma)m=0 ) (

P=P%

— yent
Xn2 = Xu2 )

(agff D]](ps)[ﬁ =0
(cv)m=0

(v ey, - c D, Mx,,, )d=0

~_

Fig. 27 — Condicions de contorn de I'anode
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En la Fig. 27 es pot veure que es parteix d'uns valors coneguts de la pressio, la fraccié molar
d’hidrogen i del potencial eléctric. En efecte, la pressié i la fraccid molar s6n variables
conegudes a I'entrada, i es busca coneixer la seva distribucio a l'interior de I'anode de la pila.
Finalment, el potencial eléctric es referéncia al col-lector de corrent, de manera que nomeés
caldra imposar un valor del potencial al col-lector del catode. Cal tenir present que el
potencial electric generat a la capa activa de I'anode és equivalent al potencial ionic, ja que
per cada i0 hidrogen que reacciona s’obtenen dos protons i dos electrons.

6.5.2. Membrana

Com que a la membrana no hi ha espécies gasoses, les condicions de contorn molt més
senzilles que no pas les de l'anode. Les condicions imposades fan referéncia al flux de
protons, de manera que son condicions de Neumann. El flux de protons és nul als extrems
superior i inferior de la pila, i el flux generat al lateral esquerra és igual flux consumit a la
dreta:

(O'm DDgom)Eﬁz—ia — — (ae“ Eﬂ](ﬂm)[ﬁ:—ic

m

f

(0" mg,)m=0

Fig. 28 — Condicions de contorn de la membrana
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6.5.3. Catode

Finalment, les condicions de contorn del catode son molt semblants a les de I'anode, amb la
diferencia que enlloc dels parametres referits a I'hidrogen, els parametres estan referits a
'oxigen. Els punts de la capa activa on es produeix la reaccié de reduccié de I'oxigen, el
potencial ionic i eléctric és el mateix ja que hi participen dos electrons i dos protons.

N

o me)m=0 [ (02" me@)m=0
(cw)m=0 { P=pP
(V@B:D(OZ_CEDSZ DDon)[ﬁzo L X0z = X32
(agff M )Fi=i, ) .
i ¢S:¢c
(CW)D'ﬁ=4—° S ! (cv)m=o0
o i (v & (& o, - ¢ DS Mo, )T =0
(vD:‘Ed:D<02 c[Dg; [H]xoz)Eﬁ—ﬁj N

(cw)m=0 (0" me)m=0

(v (& (£ ko, - c[DE! Tixy, ) =0

Fig. 29 — Condicions de contorn del catode

De la mateixa manera que s’ha fet amb I'anode, en el cas del catode també es coneixen els
valors de la pressio i de la fraccid molar d'oxigen a I'entrada. Es important observar que
l'entrada d’oxigen al catode es troba a la part superior esquerra, mentre que I'entrada
d’hidrogen a l'anode és per la part inferior esquerre. Es a dir, els gasos circulen a
contracorrent respectivament un de l'altre. Aquesta no és una configuracié d’'Us obligat, ja
gue els gasos també poden circular en el mateix sentit. El potencial en el col-lector de
corrent es fixa amb un valor tipic del voltatge d’'una pila PEMFC, tal i com s’ha vist a la Taula
1 de la secci6 3.2.7.
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6.5.4. Taules de valors

En aquesta seccio es presenten de forma resumida tots els diferents parametres que s’han
presentat en els apartats 6.4 i 6.5, junt amb els seus valors i les unitats en les qué
s'expressen. S’han classificat els parametres segons el seu domini d'aplicacio.

6.5.4.1. Parametres generals

Els segients parametres fan referéncia a constants o variables que no estan relacionats
directament amb la pila de combustible, pero que en determinen el comportament.

Parametre Simbol | Valor Unitats
Constant de Faraday F 96487 | Cmol®
Constant Universal dels Gasos R 8,314 | Jmol* K*
Temperatura T 353 K
Pressio atmosferica Po 101325 Pa

Taula 3 — Parametres generals utilitzats en la modelitzacié de la pila

6.5.4.2. Parametres dels eléctrodes

En aquest apartat s’hi troben tots els parametres relacionats amb els electrodes, des de
caracteristiques propies del material fins a propietats dels gasos.

Parametre Simbol Valor Unitats
Potencial al col-lector de 'anode [0} 0 \Y
Potencial al col-lector del catode [0 0,7 \Y
Porositat dels electrodes € 0,4 -
Conductivitat eléctrica dels electrodes Os 1000 Sm?
Permeabilitat dels eléctrodes Ko 10" m?
Viscositat dels gasos en els porus dels eléctrodes m 2,1-10° | kgm™'s®
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Fraccié molar de I'hidrogen a I'entrada de I'anode Xanzt 0,6 -

Fraccio molar de I'oxigen a I'entrada del catode ngt 0,21 -
Pressio del gas a I'entrada de 'anode pent 101330 Pa
Pressio del gas a I'entrada del catode pent 101330 Pa

Coeficient de difusio del gas en els porus de l'eléctrode | D% | 2,53.10° | m?s*

Gruix dels eléctrodes te 2,5-10* m

Alcada dels eléctrodes he 2:10° m

Taula 4 — Parametres relacionats amb els eléctrodes

Tot i que fa fraccié molar de I'hidrogen a I'entrada pot variar entre 0,6 i 1, en aquest cas es
pren 0,6.

6.5.4.3. Parametres de la membrana

Les propietats fisiques basiques de la membrana es poden trobar en la seguent taula.

Parametre Simbol | Valor | Unitats
Conductivitat electrolitica | o, 9 Sm?
Gruix tm 10" m
Alcada N 2.-10° m

Taula 5 — Parametres fisics de la membrana

6.5.4.4. Parametres de la capa activa

Encara que en la modelitzacié no s’ha considerat la capa activa com un domini, hi ha dos
parametres que hi estan relacionats directament i que formen part de les condicions de
contorn, que son la densitat de corrent de I'anode (iy) i la densitat de corrent del catode (ic).

Els parametres que es mostren a continuacié son necessaris per a la formulacié d’ambdues
densitat de corrent.

gk
&
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Parametre Simbol | Valor Unitats
Densitat de corrent d’intercanvi a 'anode io.a 10° Am?
Densitat de corrent d’intercanvi al catode 0, 1 Am?
Concentracio de referéncia d’hidrogen a la capa activa CLefz 1,56 mol m*
Concentracio de referéncia d’oxigen a la capa activa Cgezf 0,665 mol m?
Constant de Henry per I'hidrogen Hi 39000 | Pam®mol*
Constant de Henry per 'oxigen Hoo 32000 | Pam®mol*
Diferéncia de potencial d’equilibri entre la membrana i 'anode Ea 0
Dif. de potencial d’equilibri entre la membrana i el catode E . 1
Fraccio volumetrica del polimer €m 0,2 -
Radi de la particula d’aglomerat R 10”7 m
Gruix de la capa activa o) 10° m
Coeficient de difusi6 del gas dins 'aglomerat D299 5.10* m?s™

Taula 6 — Parametres utilitzats en la formulacié de les densitats de corrent

Per a la formulacio de les densitats de corrent existeixen diversos models, com sén el model
aglomerat [22], [26], [24] 0 el model macro-homogeni [21], [32]. La majoria de models sén no
lineals, ja que provenen de la férmula de Butler-Volmer (equacio 3-31) vista a l'apartat
3.4.3.1. En programes que ho permetin no és cap inconvenient, perd en programes que no
permetin una condici6 de contorn no lineal es pot linealitzar I'equacid corresponent

(mitjancant un polinomi de Taylor, per exemple).

Per al present estudi es prendra com a model de la capa activa un model aglomerat
simplificat. Segons aquest model, les equacions de les densitats de corrent a I'anode i al

catode son les expressions 6-13 i 6-14:

I =K, [ﬁcggzg —ci) ®XF{_ K [ﬁ(”s ~@n Era)])[(n'_ Ks EOthK3)

i, = K, ©2%° - /K, @xd- K, g - g - E,, )| Jeothl /K @xd- K, fgs -~ E, . )])

6-13
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Per cada una de les expressions hi ha una serie de termes, les expressions i el valor dels

guals es pot veure a la Taula 7:

Terme Expressio Valor Unitats
60D, [{L- &) [F (D%
Ky : [(( Rag)g)2 H2 1736,8 A m mol?
K, % 65,75 cJt
K R, \/ 0o 15 25,78
, , .
2 &) DY
agg Pz 0,0000256 [p [k 3
Cho H , Ep H2 mol m
H2
1205, ({1 - £) (F (D&
K : (R} o2 3473,53 A m mol®
iO,C [S [( Ragg)2
Ks A IF 5% 0,0779 -
02 02
05[F
Ks s—n 16,44 cJ*
[
cass —pH Xo2 0,00003125 p ko, | mol m?
02

Taula 7 — Termes utilitzats en la formulacié de les densitats de corrent

Substituint aquests termes a les equacions 6-13 i 6-14, es troben les seglients expressions:

i, =11033[ p[x,,, — 67125 exp(- 65,75([¢s - ¢,,]) 6-15

6-16

i, =01085[ plxg, [(1-A)lcothA
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on A= /K, exg- K, Qe - @, - E, )| - Segons els resultats de [22], [23] i [26], els valors de ¢s

i @, a la capa activa del catode son 0,701 i -0,025V, respectivament. Per tant, si es
substitueixen aquests valors en I'equacio 6-16, es troba una expressio per la densitat de
corrent al catode més simplificada:

i, =—03261[ plxg, 6-17
Aquesta simplificacié presenta I'avantatge de fer que I'expressio de la densitat de corrent al
catode sigui molt més senzilla, estalviant aixi temps de calcul computacional. A més, i com
es veura en el capitol 7, els resultats obtinguts tenen molta similitud amb els estudis
anteriorment citats.

6.6. Mallat

En aquest apartat es mallara el domini de dues maneres diferents. El primer cas sera un
mallat triangular lliure, amb una mida d’element maxima de 3-10°. D’altra banda, el segon
cas sera un mallat amb elements quadratics amb una mida d’element maxima de 2,5-10°.
Els mallats resultants sén els segients:

Sy NFEL%’.A%:

8 W T AN W ANV Y Y

TATAN

F AN AN AN AT AN LY LY

Fig. 30 — Mallat de la pila amb elements triangulars
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La malla obtinguda té 2822 elements triangulars i 1502 nodes. Es pot observar que és un
mallat molt fi, de manera que els resultats probablement seran més acurats pero el temps de
calcul sera més gran que amb una malla amb menys elements, com és el cas del seguent
mallat.

Fig. 31 — Mallat de la pila amb elements quadrats

El segon mallat dona com a resultat 1518 elements quadrats i 1627 nodes. Clarament es
veu un gran decrement en el nombre d’elements, malgrat que el nombre de nodes és
lleugerament superior. Tot i aixi, amb elements quadrats s'eliminen els problemes
d'inestabilitat presents en un mallat amb elements triangulars. A més, els elements
triangulars normalment s'utilitzen en geometries complexes. En el cas de la pila de
combustible, la geometria presentada és del tot senzilla i es pot mallar perfectament amb
elements quadrats, tal i com es pot observar a la Fig. 31.

Encara que la geometria és forca senzilla, GiD no pot fer mallats estructurats en geometries
normalitzades de més de 3 o 4 costats, de manera que per I'anode i el catode els mallats no
tenen una forma regular. Si que és el cas, no obstant, de la membrana, on es pot observar
un mallat completament estructurat.

Un cop s’ha mallat la pila de combustible, es pot procedir al calcul i a I'exposicié dels
resultats. Els temps de calcul del modul Tdyn amb cadascun dels dos mallats €s pot trobar a
la Taula 8:
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Mallat 1 | Mallat 2

Temps de calcul [s] 15,4 17,6

Taula 8 — Temps de calcul en s per cada una de les malles

Queda palés, doncs, que el temps de calcul és menor en el primer cas degut a que el mallat
té menys nodes. Una diferencia de temps de dos segons no és excessiva, un 14%
aproximadament en termes relatius. Tanmateix, no cal oblidar que el model presenta una
serie de simplificacions, de manera que en un model més complex aquesta diferéncia
resultaria més evident. A més, els resultats obtinguts amb els dos mallats sén gairebé
idéntics, de manera que el Mallat 1 amb elements triangulars es pren com el mallat definitiu.
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7. Resultats i discussio

En aquest capitol s'exposen els diversos resultats que s’han obtingut amb la simulacié de
Tdyn. De totes les variables que s’han exposat en I'apartat 6.3, a continuacio es fa un llistat
de les que realment s6n importants a I'hora d’entendre i predir el comportament de la pila de
combustible:

» Fraccié molar dels gasos

» Pressio dels gasos

» Velocitat dels gasos (modul i diagrama vectorial)
* Potencial electric

« Densitat de corrent electric

7.1. Pressio

A la Taula 4 es pot veure que tant per I'hidrogen com per I'oxigen s’ha imposat una pressioé
d'entrada de 101330Pa, que és lleugerament superior a la pressio atmosférica. A
continuacié es mostren les distribucions de la pressio per I'anode i pel catode:

Pressure (Pa)
1.0133e+05
l 1.0133e+05
1.0133e+05
- 1.0133e+05
- 1.0132e+05
- 1.0132e+05
- 1.0132e+056
1.0132e+05
1.0132e+05

1.0132e+05

Contour Fill of Pressure (Pa).

Fig. 32 — Pressio dels gasos a l'interior de la pila de combustible
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Encara que a la llegenda no es pot distingir clarament, la pressio de sortida dels gasos és
aproximadament de 101325 Pa. Inicialment pot semblar una diferencia de pressié molt
baixa, pero cal pensar que s’estd modelant un element que mesura 2mm d'altura, de
manera que un salt de pressions superior implicaria augmentar massa la velocitat del gas,
fet que cal evitar. En l'apartat de la velocitat s’explica amb detall el motiu i quin és el llindar
de la velocitat en cada cas.

Com es pot observar, el resultat és el que s’espera [22], [23]; a mesura que el gas avanca
per la capa de difusid, la seva pressio disminueix degut essencialment pel consum del
mateix gas en la capa activa.

7.2. Fraccié molar i concentracio

La distribucio de la fracci6 molar d’hidrogen i oxigen també pren una forma semblant a
I'esperada [26], [23], [27] . Els valors de les fraccions molars d’entrada es poden veure a la
Taula 4. Per al correcte funcionament de la pila de combustible, la membrana ha d’estar ben
hidratada (apartat 3.1.4.2). Per aquest motiu, enlloc d’hidrogen pur a I'anode s’hi introdueix
una mescla gasosa d’hidrogen i vapor d’'aigua, normalment amb una fracci6 molar de
I'hnidrogen de 0,6 . Pel que fa a I'oxigen, es considera que entra en forma de mescla gasosa
amb nitrogen, és a dir, aire pur. El valor de la fraccié molar de I'oxigen a I'entrada del catode
és, doncs, 0,21.

Hidrogen (C) Oxygen (C)
0.0207 0.0073
l 0.020321 l 0.0071646
0.019943 0.0070291
- 0.019564 - 0.0068837
- 0.019186 - 0.0067583
- 0.018807 - 0.0066228
-0.018429 - 0.0064874
0.01805 0.006352
0.017672 0.0062165
0.017283 0.0060811

Fig. 33 — Concentracié d’hidrogen (esquerra) i d’'oxigen (dreta)
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Cal dir que Tdyn no treballa amb fraccions molars, sindé que treballa amb concentracions.
Com que es considera que el vapor d'aigua i el nitrogen no reaccionen, la fraccié molar i la
concentracié son parametres proporcionals. Per tant, la Fig. 33 il-lustra els resultats
obtinguts pel que fa a la concentracid, en mol I, de les mescles gasoses anteriorment
citades. Tenint en compte la pressiéo de sortida per ambdos gasos i els valors de les
concentracions, les fraccions molars resultants sén aproximadament 0,5 en el cas de
I'hidrogen i 0,17 en el cas de l'oxigen. Aquests valors sén semblants a altres estudis
anteriors [26], [23]. Els salts en les fraccions molars no son gaire alts, pero cal tenir present
gue s'esta modelant una petita part de la pila de combustible, no la pila sencera.

7.3. Velocitat

El transport dels gasos a través dels eléctrodes porosos es modela segons la Llei de Darcy,
com ja s’ha comentat en I'apartat 3.4.1.6. El coeficient de difusié dels gasos a través dels
eléctrodes es pot veure a la Taula 4.

I\ |
0.27129 0.074498
l 0.24115 l0.066221
0.21101 0.057943
- 0.18086 - 0.049666
. 0.15072 - 0.041388
- 0.12058 - 0.03311
- 0.090432 - 0.024833
0.060288 0.016555
0.030144 0.0082776
0 0

Contour Fill of Vielocity (m/s), |V].

Fig. 34 — Modul de la velocitat de les mescles gasoses a la pila de combustible

Un cop obtingut el perfil de velocitats en I'anode i en el catode, cal comprovar que els fluids
circulin en régim laminar; concretament, cal comprovar que el nombre de Reynolds no sigui
meés gran que 1, ja que és una condicidé necessaria per a que la velocitat sigui modelable
segons la Llei de Darcy:
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Re,, = Vings (D[P _ 0,27129[0,0002(D,06%6 _ 18 2.1
2 P 0,000021

Viax (D [P _ 0074498[0,0002(11048 _
U 0,000021

Re, = 0,78 7-2

En ambdos casos s’ha comprovat que el nombre de Reynolds és inferior a 1, de manera que
la Llei de Darcy és valida. Pel que fa al modul de la velocitat, els resultats obtinguts son
similars a estudis anteriors [22], [23], [26]. A més del modul de la velocitat, també és
interessant veure la distribucié vectorial d’aquesta magnitud, fet que ajuda a intuir el
moviment dels gasos en els electrodes:

RANSOE, ;
Display Vectors of |V] factor 0.0028028.

Fig. 35 — Vectors velocitat de les mescles gasoses a la pila de combustible

Observant la Fig. 35 cal destacar la distribucié de la velocitat dels gasos a la part més
estreta de la pila, situada entre el col-lector de corrent i la interficie electrode/membrana. A la
paret corresponent al col-lector de corrent es pot veure que la velocitat és nul-la, mentre que
a la paret de la interficie amb la membrana, la velocitat és diferent de zero. Aquest fet és una
consequéncia de I'absorcio dels gasos per part de la capa activa per a dur a terme la reaccio
electroquimica corresponent. La figura Fig. 36 pretén mostrar amb detall 'esmentat fet:




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjangant el Métode dels Elements Finits Pag. 88

Fig. 36 — Vectors velocitat, detall de la part central de la pila

7.3.1. Evoluci6 del perfil de velocitats segons la mesura de la pila

Un dels trets caracteristics més interessant de les piles de combustible és el seu alt
rendiment (apartat 3.1.3). Una manera de millorar aquest rendiment és aconseguir un perfil
el maxim d’homogeni possible al llarg de la membrana. Com es pot observar a la Fig. 34,
aquest fenomen no es pot observar en la pila modelitzada.

A I'Institut de Tecniques Energétiques (INTE) s’esta duent a terme una investigacié sobre
electrocatalitzadors en estructures regulars, que en primera instancia sén uns filtres circulars
amb unes mides de porus de 4um per on hi circula hidrogen. Una idea que pot derivar
d’aquests dispositius és modelar diverses piles amb mesures cada cop més reduides, fins a
arribar a les 4um d’al¢cada enlloc dels 2mm inicials, i aixi veure I'evolucio de la distribuci6 de
velocitats per a cada mida de la pila.

A I'hora de modelar el perfil de velocitats, només es mostra la part corresponent a I'anode, ja
que I'hidrogen és el combustible i, per tant, convé optimitzar-ne el seu Us. A més, I'evolucio
del perfil de velocitats en el catode és molt similar al cas de I'anode. Per al primer cas
(alcada de 1mm) s’han reduit totes les mesures a la meitat, i aixi s’ha procedit en la resta de
casos. Els resultats obtinguts es mostren a la Taula 9:
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V| VI il
0.24747 0.16232 0.089465
0.21998 0.14428 0.079524
l 0.19248 ' 0.12625 l 0.069584
- 0.16498 - 0.10821 - 0.059643
. 0.13749 . 0.090177 - 0.049703
0.10999 R 0.072142 n 0.039762
- 0.082491 - 0.054106 - 0.029822
0.054994 0.036071 i 0.019881
0.027497 0.018035 l 0.0099405
- 0 0 0
Contour Fill of Velocity (m/s), |V].
1mm 500pm 250pm
I
I\l V| V|
0.040515 0.0054929 0.00283901
0.036014 0.0048826 I 0.002569
0.031512 0.0042722 0.0022479
- 0.02701 - 0.0036619 - 0.0019268
- 0.022508 - 0.0030516 - 0.0016056
0.018007 0.0024413 0.0012845
F— - 0.013505 - 0.001831 - 0.00096338
I 0.0090034 . I 0.0012206 o I 0.00064225
0.0045017 . 0.00061032 0.00032113
Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), |V|. Contour Fill of Velocity (m/s), |V|.
125pm 63um 31um
[\l vl il
0.00066426 0.00016521 8.5074e-05
0.00059045 0.00014685 7.5621e-05
I 0.00051664 I 0.0001285 l 6.6168e-05
- 0.00044284 - 0.00011014 . 5.6716e-05
. 0.00036903 - 0.1784e-05 . 4.7263e-05
0.00029523 7.3427e-05 3.781e-05
‘ - 0.00022142 ‘ - 5.507e-05 - 2.8358e-05
0.00014761 3.6714e-05 | 1.8905e-05
7.3806e-05 1.8357e-05 9.4526e-06
< 0 O 0 .. ¢}
Contour Fill of Velocity (m/s), |V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V].
16pum 8um 4um

Taula 9 — Evoluci6 del perfil de velocitats segons la mida de la pila
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Els resultats de la Taula 9 mostren una clara homogeneitzacio del perfil de velocitats a
mesura que l'alcada de la pila de combustible es va reduint. Aixi doncs, es pot extreure que
una reduccio en la mida de la pila implica un perfil de velocitats més homogeni, i per tant un
rendiment més gran.

Si hom pensa en el sentit practic d'aquesta modelitzacid, és evident que per a una mida de
la pila de 4um d'alcada és necessaria una tecnologia de fabricacid6 més precisa. Aquest fet,
pero, queda fora de I'abast del present estudi. També cal remarcar que en el darrer cas
(4pm) s’ha utilitzat la mateixa mida d’element que en el cas anterior (8um) perque el
programari GiD no permet una mida d’element inferior a 1x10'm.

Finalment, es compara un cas concret perdo amb dos mallats: el que s’ha emprat i un de més
fi, de manera que es pot comprovar que el mallat no influeix de forma excessiva en el
resultat obtingut. El cas que s’ha pres és el de la pila de 250um d’alcada pero amb el mallat
de la pila de 125um (la llicencia del programari no permetia calcular amb més elements) i
s’ha obtingut el seguent resultat:

Mallat

|

RS

SRR RN
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£
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I
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Nombre de nodes

1494 5730

Nombre d’elements

2806 11098

Resultat
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N

[V] V|
0.089465 0.090892
lo.0?9524 lo_oamgs
0.069584 0.070694
- 0.059643 - 0.060595
- 0.049703 . 0.050496
. 0.039762 | 0.040397

- 0.029822 - 0.030287

0.019881 0.020198
0.0099405 0.010099
0 0

Contour Fill of Velocity (m/s), [V

Taula 10 — Evolucio del perfil de velocitats segons la mida de la pila

Com és evident, ambdues figures no sén identiques. Tot i aixi, cal notar que els perfils no
difereixen en excés. D’'una banda els valors de la velocitat sén practicament els mateixos:
els valors de la velocitat maxima difereixen en un 1,57%, diferencia que es pot considerar
practicament nul-la. D’altra banda, les zones on es denota una diferéncia més marcada en el
perfil de la velocitat son a I'entrada i a la sortida del gas. Resulta intuitiu que en la zona on hi
ha un comportament més caotic del fluid un mallat més fi indiqui un perfil de velocitats
lleugerament diferent que amb un mallat menys fi.

7.3.2. Evolucio del perfil de velocitats segons la  velocitat d’entrada

Una de les variables d’entrada a la pila de combustible que es pot controlar des de I'exterior
és el cabal massic. De manera analoga amb l'apartat 7.3.2, es pot modelar el comportament
de la pila per diversos valor de la velocitat d’entrada a I'anode, sense variar la mida de la pila
i prenent el model inicial de 2mm d'alcada. La variable que es modifica és, doncs, la
component horitzontal de la velocitat d’entrada, ja que és la que defineix el cabal.

L’objectiu de la variacio de la velocitat d’entrada torna a ser la cerca d’'un perfil de velocitats
homogeni al llarg de la membrana. De nou, només es mostrara el resultat de I'anode pel
motiu abans citat. Els perfils de velocitat resultants es poden veure a la Taula 11:
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V| V| V|
0.19973 0.34517 0.29796
I 0.17754 I 0.30682 I 0.26486
™ 0.15535 ™ 0.26847 , ™ 0.23175
L0.13315 | | 0.23011 ‘ L 0.19864
: . 0.11096 o . 0.19176 . 0.16554
I 0.088769 015341 013243
/ | 0.066577 — | - 0.11508 [ | - 0.099322
0.044384 0.076705 0.066214
0.022192 0.038352 0.033107
- 0 g 0 : 0
Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), |V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V].
1 1 1
0,09ms 0,10ms 0,11ms
| ] —
V] V] V]
0.29988 0.39236 0.375
I 0.26656 I 0.34876 I 0.33333
™ 0.23324 ™ 0.30517 ™ 0.20166
L 0.19992 L 0.26157 L0.25
. . 0.1668 . . 0.21798 . 0.20833
013328 017438 I 0.16666
~ | - 0.099961 [p— | - 0.13079 [ | 0125
0.066641 0.087191 0.083332
0.03332 0.043595 0.041666
' 0 ' 0 ' 0
Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V].
1 1 1
0,12ms 0,13ms 0,14ms
[e— W— e —
V] V] V]
0.43938 0.43824 0.50315
I 0.39056 I 0.38955 I 0.44725
™ 0.34174 ™ 0.34085 ™ 0.30134
L 0.29292 L 0.29216 1 0.33544
. 0.2441 . 0.24347 . . 0.27953
I 0.19528 I 0.19477 I 0.22362
e | 0.14646 - | 0.14608 J— | 016772
0.097639 0.097386 0.11181
0.04882 0.048693 0.055906
' 0 ; 0 : 0
Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V]. Contour Fill of Velocity (m/s), [V].
1 1 1
0,15ms 0,16ms 0,17ms




Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjancant el Métode dels Elements Finits

Pag. 93

VI

VI

VI

0.53994 0.59718 0.62365
l 0.47994 l 0.53083 l 0.55435
0.41995 0.46447 0.48506
- 0.35996 -0.39812 - 0.41576
- 0.29996 - 0.33177 - 0.34647
- 0.23997 - 0.26541 - 0.27718
- 0.17998 - 0.19906 -0.20788
0.11999 0.13271 0.13859
0.059993 0.066353 0.069294
: 0 ; 0 e 0
Contour Fill of Velocity (m/s), |V| Contour Fill of Velocity (m/s), |V| Contour Fill of Velocity (m/s), |V|
-1 -1 -1
0,18ms 0,19ms 0,20ms

Taula 11 — Evolucio del perfil de velocitats segons la velocitat d’entrada

Dels resultats mostrats a la Taula 11 es pot veure una tendencia a un perfil de velocitats
més homogeni quan s'augmenta la velocitat d’entrada. Amb les diverses simulacions s’han
trobat petites fluctuacions en els valors de la velocitat; aixi com la velocitat s'augmenta de
forma lineal d'un cas al segient, tan el perfil de velocitats com els valors del seu modul
presenten ascensos i descensos.

En el segon cas, quan la velocitat d’entrada es fixa a 0,10 m s™, el perfil no varia gaire perod
si que ho fa el modul de la velocitat amb un notable augment. En el cas immediat, on la
velocitat d’entrada val 0,11 m s, el valor del modul de la velocitat es veu reduit. No cal
oblidar que les equacions que governen el comportament de la pila de combustible no sén
lineals (seccid 3.4), de manera que la seva resposta es manifesta clarament no lineal.

Finalment, si s’observa I'evolucié del perfil de velocitats amb detall, es pot intuir que a partir
del valor de la velocitat d’entrada de 0,17 m s™ el perfil es manté practicament constant. De
fet, si s'augmenta el valor de la velocitat més enlla de 0,2 m s el perfil roman constant, i
I'Gnic factor limitant que es té aleshores és el del nombre de Reynolds (equacions 7-1 i 7-2).

7.4. Potencial electric

El potencial eléctric @s, aixi com el potencial ionic @,, és una variable que s'utilitza per
calcular la densitat de corrent, perd en general la seva distribucié no té un interés gaire
important. No obstant, en el present estudi es vol mostrar com es distribueix el potencial
eléctric tant en 'anode com en el catode.
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phiS (U) phis (U)
0.702
l-0_00011111 lo_?m?s
-0.00022222 0.70156
. -0.00033333 L 0.70133
- -0.00044445 . 0.70111
| -0.00055556 1 0.70089
- -0.00066667 - 0.70067
-0.00077778 0.70044
-0.00088889 0.70022
-0.001

Contour Fill of phis (U).

Fig. 37 — Distribucio del potencial electric generat

A la Fig. 37 es pot observar la forta simetria que existeix en la distribucié del potencial
electric generat per la pila.

7.5. Densitat de corrent electric

Finalment s’arriba a la descripcié de la variable amb més interes, que és la densitat de
corrent electric. La densitat de corrent eléctric representa la variable de sortida de la pila de
combustible, mentre que la variable d'entrada és el cabal massic d’hidrogen (que es pot
calcular a partir de la velocitat de la mescla gasosa i la fracci6 molar). Aixi doncs, si es
coneixen les variables d’entrada i sortida es pot tenir una idea aproximada del comportament
de la pila. El resultat obtingut per la densitat de corrent és molt semblant al d’altres estudis
anteriors [22], [23] :
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Contour Fill ofiS (U).

Fig. 38 — Densitat de corrent eléctric generat per la pila

La Fig. 38 mostra com es distribueix la densitat de corrent eléctric generat per la pila de
combustible. D’entrada, cal observar una clara discontinuitat en aquesta distribucio,
corresponent a la part central on la densitat de corrent passa a ser nul-la. En efecte, el
corrent eléctric a la membrana ha de ser nul, ja que en aquesta part només hi ha corrent
ionic.

D’altra banda, a la part central de la pila, on hi ha els col-lectors de corrent, es pot detectar
una zona de gran densitat de corrent, comparat amb la que es pot trobar en les parts
superior i inferior de la pila. Es coherent pensar que en les zones on el cabal d’hidrogen és
més elevat, la transferencia de massa sigui més gran i, conseqglentment, la quantitat
d’electrons generats sigui més important que en zones on el cabal és reduit o nul.

Aixi doncs, cal destacar les zones amb densitat de corrent maxima, que sén les cantonades
del col-lector de corrent. En aquests punts, el gradient de potencial eléctric és maxim degut
al moviment dels electrons provinents de la capa activa. Per tant, a partir de I'equacié 3-16
resulta immediat que en els punts de maxim gradient del potencial eléctric, la densitat de
corrent és maxima.

Per acabar, es fa un comentari respecte la Fig. 38. Les unitats de la densitat de corrent, com
ja s’ha vist anteriorment, sén A m™. A la figura, aquesta magnitud esta expressada en “U”,
que és la unitat genérica de les variables en el PDEsolver de Tdyn.
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8. Impacte Ambiental

Com s’ha pogut veure al llarg del seu desenvolupament, el caire d’aquest projecte és
purament teoric, a excepcio dels resultats que, evidentment, s’han obtingut mitjancant un
ordinador. Per tant, es pot dir que lI'impacte que representa el present estudi vers el medi
ambient és practicament nul.

Tot i aixi, el projecte no deixa d’estar estretament relacionat amb el medi ambient. Tal i com
s’ha vist en el capitol 3, les piles de combustible soén dispositius que transformen I'energia
quimica d’'uns reactius en energia eléctrica i calor, obtenint com a subproducte aigua. A
diferéncia dels convertidors d’energia actuals (com poden ser les turbines de gas o vapor,
els motors de combustid, etc.) les piles de combustible no tenen emissions contaminants.

Aquesta, justament, és la principal motivacié del present estudi, ja que una millora en el cost
i l'eficiencia de les piles de combustible implicaria augmentar la seva competitivitat en el
mercat energetic i, finalment, la generacié d'electricitat a nivell global seria alhora més
eficient i menys contaminant.
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9. Pressupost

9.1. Quadre de preus numero 1

h €/h | €/unitat
1.1 Partida1l | Modul PEMFC
1.1.01 Llicéncia GiD 1345
1.1.02 Llicéncia Tdyn 655
1.2 Partida 2 | Costos de personal
1.2.01 Sous i salaris 150 24
9.2. PEM
€
2.1 Partida 1 | Modul PEMFC 2000
2.2 Partida 2 | Costos de personal 3600
Total 5600
9.3. Benefici industrial i IVA
€
Benefici Industrial 13% 728

Base Imposable 6328

IVA 18% 1139

9.4. PEC

TOTAL 7467 €

Cal destacar que els 24€/h de “Sous i salaris” és el cost total per hora del personal
contractat. En aquest cost estan inclosos tant el sou com els i mpostos (IRPF, Seguretat
Social) quedant un salari net del treballador de 11,50€/h.

Gy

Af& f, <) .
A







Modelitzacié d’una pila de combustible tipus PEM mitjancant el Métode dels Elements Finits Pag. 99

Conclusions

A Tinici de la memoria, al capitol 2, s’han definit els dos objectius basics del projecte, que
son I'estudi de I'estat de I'art de les piles de combustible i la modelitzacié matematica del seu
comportament emprant el Métode dels Elements Finits. Pel qué fa a I'estudi de I'estat de
l'art, s’ha pogut comprovar que hi ha molta informacio referent a la descripcio de les piles de
combustible, els tipus en que es classifiquen i les seves aplicacions. Malgrat tot, s’ha
sintetitzat alld més important i s’ha exposat de forma clara i concisa.

D’altra banda, la modelitzaci6 de la pila de combustible s’ha desenvolupat de forma
satisfactoria. La majoria d’equacions presentades coincideixen amb les d'altres estudis
anteriors [21], [22], [23], [25], [26], [27], [30], [31] i [32], ja que tots es basen en les equacions
generals vistes en la seccié 3.4. A més, s’ha simplificat I'expressio de la densitat de corrent
d’intercanvi del catode (apartat 6.5.4.4), fet que redueix el consum de recursos en el procés
de calcul i permet obtenir resultats molt similars als estudis anteriors préviament citats.

Les distribucions de les variables fraccié6 molar dels gasos, pressio i potencial eléctric son
molt semblants als estudis previs [22], [23], [26]. A més, les distribucions del potencial
eléctric i del modul de la velocitat dels reactius, que normalment no es mostren, prenen
formes intuitives. Fent referencia al perfil del modul de la velocitat, s’ha innovat incorporant
un estudi particular d’aquesta variable modificant les seves condicions d’entrada i la mida de
la pila. D’'una banda, s’ha pogut comprovar que I'augment de la velocitat fa el seu perfil més
homogeni al llarg de la membrana (amb la limitacié del nombre de Reynolds). D’altra banda,
la reduccié de la mida de la pila té el mateixa efecte en el perfil de la velocitat. Tot i aixi,
reduint la mida a la meitat, que és el cas de 1mm d’alcada, ja comporta una gran diferéncia
respecte el cas inicial, de manera que amb una pila d’aquesta mida segurament es milloraria
el seu rendiment [26].

Com a valor afegit, aquest projecte té un cost economic molt inferior que si hagués estat
desenvolupat amb el programari COMSOL. Mentre que el cost total del projecte
desenvolupat amb GiD és d'uns 2700€ (apartat 9.4), amb COMSOL aquest ascendiria a uns
7800€.

Finalment es procedeix a fer un seguit de recomanacions de cara a treballs futurs en
aquesta linia de treball. Com es pot veure en la introduccié del capitol 6, la primera
simplificacié important que es fa en el model és el transport monofasic de matéria, o
equivalentment, no es considera el contingut d’aigua com una variable. El primer aspecte a
afegir, doncs, és la fraccié molar de I'aigua com a variable en el problema.
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El segon punt per ampliar seria fer un model tridimensional de la pila ja que faria més intuitiu
els resultats obtinguts i s’ajustarien molt més a la realitat. A més, la majoria d’equacions
presentades en el model serien exactament les mateixes, pero incorporant la coordenada z
en cadascuna d’elles [21]. Un model tridimensional permet, també, fer una modelitzacio dels
canals de gas que distribueixen els gasos reactius per les diverses cel-les unitaries.

El pas natural que segueix a la modelitzaci6 d'un problema matematic és la seva
optimitzacié. En el cas de la pila de combustible cal minimitzar el consum d’hidrogen i la
utilitzacié dels materials cars que formen la pila, tot maximitzant la densitat de corrent
obtinguda. Per tant, un tercer aspecte a abordar seria I'optimitzacio del problema presentat.

Per dltim, perd6 no menys important, caldria adquirir material de laboratori per poder
contrastar tots els resultats obtinguts. Malgrat que han estat comparats amb estudis
anteriors, seria recomanable comparar dades directament amb una pila de combustible i
poder manipular aixi les variables d’entrada (cabal massic de gas) i veure’n I'efecte a la
sortida (densitat de corrent).
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